Построение корреляционной модели и прикладной анализ данных по термодинамическим свойствам оксидных керамик с некубической кристаллической структурой by Баймурзина, И. Р.
Министерство образования и науки Российской Федерации 
Государственное образовательное учреждение высшего образования  
«Уральский государственный педагогический университет» 
Институт математики, информатики и информационных технологий 
Кафедра высшей математики  
Построение корреляционной модели и прикладной 
анализ данных по термодинамическим свойствам 
оксидных керамик с некубической кристаллической 
структурой 
Выпускная квалификационная работа 
по направлению подготовки 01.03.02 – Прикладная математика и информатика 
Работа допущена к защите  
«____»__________ 201__ г.  




Исполнитель: студент группы Б-42 
ИМИиИТ 
Баймурзина И.Р. 
Руководитель: д. физ.-мат. наук, зав. 
кафедрой высшей математики 




Введение………….. .................................................................................. 3 
Глава I. Описание объекта исследования. Обработка 
статистических данных объекта исследования ............................................. 6 
1. 1. Оксидная керамика с гексагональной структурой как объект 
исследования .................................................................................................... 6 
1. 2. Используемые понятия в построении корреляционной модели 
оксидных керамик с гексагональной структурой ........................................... 12 
1. 3. Иллюстрация обоснованности гипотезы исследования на 
примере изучения корреляционной зависимости β(C) для корунда Al2O3 в 
качестве модельного вещества ....................................................................... 14 
1. 4. Способы обработки статистических данных объекта 
исследования ………………………………………………………………...15 
Глава II. Построение корреляционной модели по 
термодинамическим свойствам оксидной керамики с гексагональной 
структурой ………………………………………………………………19 
2. 1. Обработка статистических данных объекта исследования .......... 20 
2. 2. Краткая характеристика первоисточников по 
термодинамическим свойствам BeO, ZnO, ZnS.............................................. 27 
2. 3. Прикладной анализ корреляционной зависимости объекта 
исследования .................................................................................................. 32 
Заключение………….. ........................................................................... 37 
Рекомендации ........................................................................................ 39 
Библиографический список ................................................................. 41 
Приложения…. ...................................................................................... 49 
3 
Введение 
Для разработки и создания современных высокотехнологичных мно-
гофункциональных материалов на основе оксидных и др. керамик необходимы 
достаточно точные сведения о термодинамических свойствах веществ, к числу 
которых относятся теплоемкость и тепловое расширение. Термодинамические 
свойства ряда керамик изучены недостаточно; имеющиеся сведения неполны 
и противоречивы. Изучение этих свойств более подробно позволит значитель-
но расширить области применения, в том числе позволит создавать на их ос-
нове новые материалы с заранее заданными свойствами. 
По требованиям Федерального государственного образовательного 
стандарта высшего образования (ФГОС ВО) по направлению подготовки 
«01.03.02 – Прикладная математика и информатика» выпускники, освоившие 
программу бакалавриата, должны обладать следующими общепрофессиональ-
ными и профессиональными компетенциями в научно-исследовательской дея-
тельности и в проектной и производственно-технологической деятельности 
[25]:  
− способностью использовать базовые знания естественных наук, ма-
тематики и информатики, основные факты, концепции, принципы 
теорий, связанных с прикладной математикой и информатикой 
(ОПК-1); 
− способностью приобретать новые научные и профессиональные зна-
ния, используя современные образовательные и информационные 
технологии (ОПК-2); 
− способностью решать стандартные задачи профессиональной дея-
тельности на основе информационной и библиографической культу-
ры с применением информационно-коммуникационных технологий 
и с учётом основных требований информационной безопасности 
(ОПК-4); 
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− способностью собирать, обрабатывать и интерпретировать данные 
современных научных исследований, необходимые для формирова-
ния выводов по соответствующим научным исследованиям (ПК-1); 
− способностью, понимать совершенствовать и применять современ-
ный математический аппарат (ПК-2); 
− способностью критически переосмысливать накопленный опыт, из-
менять при необходимости характер своей профессиональной дея-
тельности (ПК-3). 
Проведение научно-исследовательских работ (НИР) в образовательных 
учреждениях и с широким применением информационно-коммуникационных 
технологий (ИКТ), которые являются необходимым инструментом при вы-
полнении НИР, формирует указанные и сопряженные с ними компетенции бу-
дущих специалистов в области прикладной математики и информатики. 
Объектом исследования данной работы является оксидная керамика с 
гексагональной структурой типа вюрцит. Предметом исследования является 
построение корреляционной модели и совместный анализ данных по изобар-
ной теплоёмкости и коэффициенту объёмного теплового расширения (далее 
КОТР) для керамик с некубической структурой в твёрдом состоянии. А имен-
но, для керамик с анизотропной гексагональной структурой типа вюрцит: ок-
сид бериллия (BeO), оксид цинка (ZnO), сульфид цинка (ZnS).  
Целью данной работы является совместное изучение термодинамиче-
ских свойств (теплоемкость, тепловое расширение) веществ с гексагональной 
структурой; построение и анализ корреляционной модели для зависимости 
КОТР от молярной теплоемкости керамик BeO, ZnO, ZnS в твердом состоя-
нии. 
Предварительный анализ литературных данных позволил выдвинуть ги-
потезу исследования о существовании сильной корреляционной зависимости 
между термодинамическими свойствами во всей области твёрдого состояния 
гексагональных структур оксида бериллия, оксида цинка и сульфида цинка. 
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Основанием для выдвижения гипотезы стали также ранее проведенные много-
численные исследования с участием авторов, в которых подобная корреляция 
наблюдалась на неметаллических твёрдых телах самых разных составов (одно-
, двух- и многоатомных) и кристаллических структур (от простых кубических 
до сложных гексагональных, тетраэдрических и др.) [3, 4, 7 – 12, 38]. 
Для достижения цели решались следующие задачи: 
1) Характеристика и обоснование выбора объектов исследования.  
2) Формулирование понятийного аппарата исследования. 
3) Иллюстрация обоснованности гипотезы исследования на примере изуче-
ния корреляционной зависимости β(C) для корунда Al2O3 в качестве мо-
дельного вещества. 
4) Построение математического аппарата би-линейной корреляционной мо-
дели взаимозависимости β(C) для твердых тел. 
5) Поиск первичных источников данных по молярной теплоемкости C(T) и 
коэффициенту теплового расширения β(T) BeO, ZnO во всей области их 
твердого состояния и для ZnS в области гексагональной сингонии. 
6) Построение и предварительный анализ первичных температурных зави-
симостей молярной теплоёмкости C(T) и коэффициента объёмного тепло-
вого расширения β(T) на основе найденных данных. 
7) Усреднение и сглаживание температурных зависимостей отобранных 
первичных данных C(T), β(T) с помощью подходящих математических 
процедур. Построение трендовых зависимостей C(T), β(T). 
8) Анализ корреляционных зависимостей β(C) для BeO, ZnO и ZnS в рамках 
би-линейной модели взаимозависимости β(C). 
9) Выделение особенностей в корреляционных зависимостях β(C) для кера-
мик BeO, ZnO и ZnS с гексагональными решётками. 
10) Формулирование содержательных выводов и рекомендаций. 
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Глава I.  Описание объекта исследования. Обработка ста-
тистических данных объекта исследования 
В Главе 1 дано более подробное обоснование актуальности темы иссле-
дования; введены основные понятия, используемые в работе. Описаны спосо-
бы обработки статистических данных. 
1. 1.   Оксидная керамика с гексагональной структурой как объ-
ект исследования 
Среди многообразных областей применения технической керамики осо-
бое место занимает радиоэлектроника и радиотехника, для нужд которого вы-
рабатывают обширный ассортимент и большое количество керамических из-
делий из масс различного вещества. 
Техническая керамика характеризуется высокими показателями обыч-
ных технических свойств. Примером могут служить очень высокие требова-
ния к механической прочности и сохранению прочности при высоких темпе-
ратурах. Иногда требуются повышенные значения теплофизических свойств, 
например теплоёмкости и коэффициента теплового расширения т.д. [5].  
При всех своих достоинствах, оксидная керамика имеет и некоторые не-
достатки, которые, при определенных условиях превращаются в достоинства. 
Так, характерной особенностью керамических материалов является хрупкость  
в сочетании с высокой твёрдостью.  
Для разработки новых инженерных решений в области перспективных 
технологий, создания новых машин, устройств и оборудования необходимы 
новые материалы, обладающие оптимальным набором технических свойств 
или известные материалы, спектр применения которых может быть расширен 
благодаря более глубокому изучению их физических и технических свойств. В 
качестве последних можно рекомендовать оксидные керамики, обладающие 
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уникальным набором характеристик, предоставляющих возможность их ши-
рочайшего применения. 
ОКСИД БЕРИЛЛИЯ 
Оксид бериллия (геологическое наименование – бромеллит, химическая 
формула – ВеО) так же имеет широкий спектр применения в науке и промыш-
ленности. Оксид бериллия (молярная масса μ = 25,01 g‧mol-1, температура 
плавления Tm = 2800 K [6]) представляет собой белое кристаллическое или 
аморфное вещество без вкуса и запаха. Имеет гексагональную кристалличе-
скую структуру типа вюрцит (рис. 1б). Полученный оксида бериллия путём 
термическим разложения гидроксида бериллия и некоторых его солей при 
температуре от 773 до 1273 K, представляет собой белый аморфный порошок. 
Также, оксид бериллия может быть получен путём химической переработки 
минералов, содержащих бериллий. В виде кристаллов оксид бериллия может 
быть получен при кристаллизации из расплавленных карбонатов щелочных 
металлов [6]. 
Благодаря своим ядерным свойствам, высокой огнеупорности, хорошему 
сопротивлению тепловому удару и другим качествам, оксид бериллия нашёл 
своё использование в ядерных реакторах различных конструкций и назначе-
ний. Кроме того, в силу сочетаний своих теплофизических, механических, 
электрофизических и других свойств, неуклонно дополняются области приме-
нения оксида бериллия в электро- и радиотехнике и электронике [29]. Такое 
сочетание свойств обеспечивает применение оксида бериллия в транзисторах, 
в качестве подложек в гибридных электронных схемах, микроэлектронике.  
Сочетание особых ядерных свойств с высокотемпературными свойства-
ми делают оксид бериллия одним из перспективнейших материалов для кос-
мических ядерных систем. Высокая теплопроводность обеспечивает использо-
вание BeO как материала носовых конусов ракет, передних кромок и деталей 
сопла в плазменно-дуговом двигателе, головной части баллистических ракет, 
деталей ракет и управляемых снарядов, входящих в плотные слои атмосферы. 
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Плотная спеченная окись бериллия, благодаря трудно-восстанавливаемости, 
является прекрасным тигельным материалом и используется при плавлении 
различных металлов. Как огнеупор окись бериллия используется в качестве 
огнеупорных держателей нагревательных элементов, защитных экранов, об-
лицовки индукционных печей, в катодных нагревательных элементах. Одна из 
основных областей применения оксида бериллия – получение бериллиевых 
лигатур. Также, окись бериллия как компонент входит в самые различные по 
составу стёкла. Одной из основных причин, толкнувших исследователей на 
создание новых стекол, содержащих BeO, явилось развитие рентгенотехники. 
Оксид бериллия применяется и в качестве катализаторов в некоторых химиче-
ских процессах [6].  
ОКСИД ЦИНКА 
Оксид цинка (геологическое наименование – цинкит, химическая фор-
мула – ZnO), имеет весьма многочисленные применения, в науке и технике, в 
медицине и других отраслях народного хозяйства [55]. Оксид цинка (молярная 
масса μ = 81,38 g‧mol-1, температура плавления Tm = 2248 K [2]) представляет 
собой белый или жёлтый (в зависимости от примесей и способа приготовле-
ния) порошок, не имеющий запаха. Наиболее распространенная кристалличе-
ская модификация – гексагональная типа вюрцит (рис. 1б). Известна также бо-
лее редкая кубическая типа сфалерит (рис. 1а). Оксид цинка может быть полу-
чен при сжигании или окислении цинка, обжигом на воздухе сернистого цин-
ка, при прокаливании солей, осаждением аммиаком из кипящего водного рас-
твора азотнокислого цинка. 
Свойства оксида цинка обусловливают его широкое применение в хими-
ческой, фармацевтической промышленности [14]. Оксид цинка нашёл широ-
кое применение в создании абразивных зубных паст и цементов в терапевти-
ческой стоматологии, в кремах для загара и косметических процедурах, в про-
изводстве электрокабеля, искусственной кожи и резинотехнических изделий. 
Кроме того, его применение распространено в шинной, лакокрасочной, нефте-
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перерабатывающей промышленностях. Оксид цинка применяют при произ-
водстве стекла и керамики. В химической промышленности: активатор вулка-
низации некоторых каучуков; вулканизирующий агент хлоропреновых каучу-
ков; катализатор синтеза метанола; белый пигмент при производстве красок и 
эмалей; наполнитель и пигмент в производстве резины, пластмасс, бумаги, 
парфюмерии и косметике, добавка к кормам для животных, в производстве 
стекла и красок на основе жидкого стекла, как один из компонентов преобра-
зователя ржавчины. Известно также, что оксид цинка обладает фотокаталити-
ческой активностью, что на практике используется для создания самоочища-
ющихся поверхностей, бактерицидных покрытий для стен и потолков в боль-
ницах и пр. В электронике оксид цинка применяется для производства вари-
сторов, которые могут использоваться для изготовления современных ограни-
чителей перенапряжений (ОПН) взамен устаревших вентильных разрядников. 
Кроме того, порошок оксида цинка – перспективный материал в качестве ра-
бочей среды для порошковых лазеров. На основе оксида цинка создан свето-
диод голубого цвета. Тонкие плёнки и иные наноструктуры на основе оксида 
цинка могут применяться как чувствительные газовые и биологические сенсо-
ры. В медицине используется в качестве компонента лекарственных средств, 
применяемых в дерматологии. Обладает противовоспалительным, подсуши-
вающим, адсорбирующим, вяжущим и антисептическим действием. Приме-
няют наружно в виде присыпки, мази, пасты, линимента. 
Так как изучаемая в работе оксидная керамика имеет гексагональную 
структуру типа вюрцит, было необходимо изучить поведение термодинамиче-
ских свойств самого вюрцита (сульфида цинка). 
СУЛЬФИД ЦИНКА 
Сульфид цинка (геологическое название, в зависимости от типа кри-
сталлической структуры – сфалерит (цинковая обманка) или вюрцит; химиче-
ская формула – ZnS) имеет широкое применение для производства инфра-
красной оптики. Сульфид цинка (молярная масса μ = 97,46 g‧mol-1; температу-
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ра плавления Tm = 1458 K [56]) представляет собой бесцветные кристаллы. 
Сульфид цинка имеет две кристаллических модификации: сфалерит (рис. 1а), 
наиболее распространенная, и вюрцит (рис. 1б), редкая. Сульфид цинка может 
быть получен пропусканием газообразного сероводорода через водные рас-
творы солей цинка и при воздействии ударных волн на смесь порошков цинка 
и серы. Кристаллические модификации сульфида цинка, сфалерит и вюрцит, 
обладают одинаковым химически составом, однако отличаются типом кри-
сталлической решётки: при нагревании ниже 1300 K кубическая структура 
(содержит обязательно четыре оси 3-го порядка), выше 1300 до 1500 K – гек-
сагональная структура (содержит вертикальную ось z и три горизонтальных x, 
y, t, параллельных ребрам оснований и составляющих друг с другом угол 120°) 
соответственно [56]. Полиморфный переход между фазами сфалерит и вюрцит 
выражен слабо, а их теплофизические свойства близки, но не тождественны.  
 
 
Рис. 1а. Кубическая структура типа 
сфалерит. Серые – атомы Zn, жёлтые – ато-
мы S. Создана в программе «Кристалло-
граф». 
Рис. 1б. Гексагональная структура типа 
вюрцит. Серые – атомы Zn, жёлтые – атомы 
S. Создана в программе «Кристаллограф». 
 
Сульфид цинка, в качестве широкозонного полупроводника, благодаря 
многочисленным электронным свойствам, привлекает большое внимание в 
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полупроводниковых лазерах [75]. Благодаря оптическим свойствам, исполь-
зуются наноструктуры на основе сульфида цинка в медицине, оптоэлектрони-
ке, лазерной технике, QD-LED дисплеях. Также, сульфид цинка используется 
для изготовления инфракрасных прозрачных окон и линз, работающих в диа-
пазоне 8-14 мкм. Кроме того, из сульфида цинка изготавливают обтекатели, 
колпаки, защитные окна, пластины, клинья, мениски и их заготовки. Сульфид 
цинка применяется для выплавки металлического цинка и используется в ла-
кокрасочном производстве для изготовления цинковых белил. Природный 
сфалерит используется для изготовления кинескопов, различных светососта-
вов и светящихся красок, в различных сигнальных аппаратах. В ювелирном 
деле природный сфалерит не используется по причине большой хрупкости и 
малой твёрдости, а также неустойчивости к химическим воздействиям, но экс-
клюзивные огранённые сфалериты ценятся коллекционерами [26].  
В дальнейшем изложении работы будут рассматриваться термодинами-
ческие свойства сульфида цинка с кристаллической модификацией вюрцит.  
Таким образом, теплофизические свойства керамик во многом опреде-
ляют их применение в различных областях. Так как оксидная керамика часто 
используется для создания огнеупоров, космических систем и защитных сте-
кол, особое внимание следует обращать на термодинамические свойства кера-
мик в широком диапазоне температур, к числу которых относятся теплоём-
кость и тепловое расширение. Однако, как показал анализ литературы, эти 
теплофизические свойства для BeO, ZnO и ZnS изучены недостаточно и часто 
противоречивы, в частности, тепловое расширение. Это обусловило актуаль-
ность темы исследования. Установив высокую корреляцию между теплоёмко-
стью и коэффициентом объемного теплового расширения (КОТР), имея одно 
свойство, можно спрогнозировать поведение другого, что поможет при созда-
нии современных высокотехнологичных материалов на основе оксидной ке-
рамики. 
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1. 2.   Используемые понятия в построении корреляционной мо-
дели оксидных керамик с гексагональной структурой 
При выполнении выпускной квалификационной работы были использо-
ваны следующие основные понятия: 
1. Молярная изобарная теплоёмкость C(T) – отношение бесконечно 
малого количества тепла δQ, которое при постоянном давлении, необходимо 











2.  Коэффициент теплового расширения (КТР) – физическая величи-
на, характеризующая относительное изменение объёма или линейных разме-
ров тела с увеличением температуры на 1 К при постоянном давлении. Имеет 
размерность обратной температуры. Различают коэффициенты объёмного и 
линейного теплового расширения [19]. 
3.  Коэффициент линейного теплового расширения (КЛТР) α(Т) от-
ражает относительное изменение линейных размеров тела при изменении тем-













4. Коэффициент объёмного теплового расширения (КОТР) β(Т) – от-
носительное изменение удельного объёма тела V, происходящее вследствие 








где V – удельный объём, Т – температура. Как и КЛТР α(Т), КОТР β(Т) изме-






В общем случае КЛТР анизотропен, т.е. зависит от направления его из-
мерения. Это обусловлено анизотропией кристаллических решеток твердых 
тел. Так, в гексагональных решетках выделяются направления параллельно 
гексагональной оси c (||c) и перпендикулярно ей (c). 
Коэффициент объёмного теплового расширения для почти изотропных 
кубических структур может быть найден как утроенный коэффициент линей-
ного теплового расширения: 
β(𝑇) = 3 ∙ α(𝑇). 
Для гексагональных решёток КОТР равен 
β(𝑇) = 2 ∙ αǁ + α⫠ , 
где  || и  – линейные коэффициенты теплового расширения в направлении 
выделенной гексагональной оси c и в базисной плоскости, соответственно 
[19]. 
5. Молярный объём Vm(T) – объём одного моля вещества. Молярный 





или по измеренным параметрам его кристаллической решетки. Для гексаго-
нальной решетки: 
𝑉𝑚(𝑇) =  
√3
4
∙ 𝑎2 ∙ 𝑐 ∙ 𝑁𝐴 , 
где M – молярная масса (g‧mol
-1
), ρ(T) – плотность вещества (g‧cm
–3
); a(T), c(T) 






6. Корреляция, корреляционная зависимость – статистическая зави-
симость между случайными величинами, возможно, не имеющая строго функ-
ционального характера, при которой направленное изменение одной из слу-
чайных величин приводит к направленному изменению математического ожи-
дания другой. Математической мерой линейной корреляции двух случайных 




7.  Закон Дюлонга и Пти – эмпирическое правило, согласно которому 
молярная теплоёмкость при постоянном объёме для всех простых твёрдых тел 




 – универсальная га-
зовая постоянная [1]. 
8.  Линия тренда – инструмент в техническом анализе, предназна-
ченный для определения направления и характера движения тренда (общего 
поведения изучаемой зависимости) [21]. Построение трендовой зависимости 
может играть существенную роль в последующем анализе в тех случаях, когда 
данные первичных наблюдений сильно разбросаны (диспергированы).  
1. 3.  Иллюстрация обоснованности гипотезы исследования на 
примере изучения корреляционной зависимости β(C) для корун-
да Al2O3 в качестве модельного вещества 
В работе [10] была установлена температурная корреляция КОТР во 
всей области твёрдого состояния корунда α–Al2O3, который обладает стабиль-
ной тетрагональной дважды объёмно-центрированной кристаллической струк-
турой. На рис. 2 отчётливо видно, что корреляционная зависимость β(C) 
вполне удовлетворительно следует гипотетическому модельному «би-
линейному» поведению с характерным размытым «изломом», приходящемся 
на классический предел Дюлонга и Пти (5‧3R для пятиатомной молекулы 
Al2O3). Отсюда вытекает гипотеза исследования – о том, что подобного пове-
дения можно ожидать и от других твёрдых тел с простой кристаллической 
структурой. Однако, для сложной кристаллической решётки типа вюрцит, ти-
пичен хрупкий характер разрушения кристаллов при воздействии на неё тем-
пературной. При низких температурах решётка деформируется путем сжатия, 
а асимметрия строения кристаллической решетки приводит к тому, что коэф-
фициент теплового расширения в некотором (сравнительно узком) темпера-
турном диапазоне становится отрицательным [5], поэтому можно ожидать 
особенностей в корреляции β(C), – но только относящихся именно к этому уз-
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кому температурному диапазону. При более высоких температурах корреля-
ция β(C) становится «правильной», а экстраполяция «вниз» из «правильной» 
области позволит выделить аномальную (отрицательную) часть температур-
ной зависимости β(C). Поэтому было принято на модельном примере Al2O3 
построить и оптимизировать «би-линейную» корреляционную модель.  
 
Рис. 1. Корреляционная зависимость (С) КОТР от теплоёмкости Al2O3. Приведены 
первичные значения КТР и теплоёмкости [76]; сплошная линия – линия тренда для низко-
температурной области, обозначенной крестиками, для которой коэффициент корреляции 
равен 0,9988. Стрелка маркирует классический предел 15R Дюлонга-Пти для теплоёмкости. 
1. 4.  Способы обработки статистических данных объекта иссле-
дования 
В основе практических процедур, связанных с поиском, анализом, обра-
боткой и интерпретацией информации лежит математическая статистика (ма-
тематическая статистика – наука, разрабатывающая математические методы 
использования статистических данных для научных и практических выводов 
[18]). Автор работы [18] утверждает, что задача математической статистики 
состоит в том, чтобы по ограниченным данным восстановить с определенной 






















Корреляционный анализ – метод обработки статистических данных, по-
средством которого измеряется теснота связи между двумя или более пере-
менными. Корреляционный анализ тесно связан с регрессионным анализом, с 
его помощью определяют необходимость включения тех или иных факторов в 
уравнение множественной регрессии, а также оценивают полученное уравне-
ние регрессии на соответствие выявленным связям. Наибольший интерес, как 
правило, представляет линейный регрессионный анализ, где в качестве меры 




Установив показатель тесноты связи R
2
 можно дать качественную оцен-
ку (шкала Чеддока) [1]: 
 
0,1 – 0,3 Слабая 
0,3 – 0,5 Умеренная 
0,5 – 0,7 Заметная 
0,7 – 0,9 Высокая 
0,9 – 0,99 Весьма высокая 
 
Для того, что выяснить характер корреляционной связи сформулируем 
вспомогательную гипотезу о виде и параметрах теоретической модели вариа-
ционного ряда эмпирических данных объекта исследования. 
Гипотеза: эмпирические данные yi(xi) (i = 1, 2, … n) соответствуют би-
линейной теоретической модели (B-model) Y(X): 
(1)  𝑌(𝑋)  = {
𝑘I · 𝑋,           в области I: 𝑋 ≤  𝑋I;
𝑎 · 𝑋2  +  𝑏 · 𝑋 +  𝑐, в области II: 𝑋I  <  𝑋 < 𝑋II;
𝑘II · 𝑋 +  𝑑,     в области III: 𝑋II  ≤  𝑋.
 
Условия гладкой «сшивки» на границах сопряжения областей I, II, III: 
(2) На границе X = XI:  YI(XI) = YII(XI); 
                   YI′(XI) = YII′(XI); 
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 На границе X = XII: YII(XII) = YIII(XII); 
                            YII′(XII) = YIII′(XII). 
Теоретическая модель Y(X) (1) представляет собой линейные участки 
(области I, III), гладко сопряженных квадратичной переходной областью II. 
Модельная прямая в области I проходит через ноль. 
Формально модель содержит 8 свободных параметров, а именно, {XI, XII, 
kI, a, b, c, kII, d}. Четыре условия сшивки (2) уменьшают количество свободных 
параметров до 4-х, например, {XI, XII, kI, kII}. Назовем их базовыми варьируе-
мыми параметрами (BVP). 
Остальные параметры {a, b, c, d} выражаются после несложных преоб-
разований через BVP путем реализации условий сшивки (2): 
𝑌I(𝑋I) = 𝑌II(𝑋I) =  𝑘I · 𝑋I =  𝑎 · 𝑋I
2  +  𝑏 · 𝑋I +  𝑐; 
𝑌I
′ (𝑋I) =  𝑌II
′ (𝑋I) = 𝑘I = 2 ∙ 𝑎 · 𝑋I  +  𝑏; 
𝑌II(𝑋II) =  𝑌III(𝑋II) =  𝑎 · 𝑋II
2  +  𝑏 · 𝑋II +  𝑐 = 𝑘II · 𝑋II + 𝑑; 
𝑌II
′ (𝑋II) =  𝑌III
′ (𝑋II) = 2 ∙ 𝑎 · 𝑋II  +  𝑏 =  𝑘II . 
Решая системы относительно XI, XII 
{
2 ∙ 𝑎 · 𝑋I  +  𝑏 =  𝑘I;
2 ∙ 𝑎 · 𝑋II  +  𝑏 =  𝑘II;
 
{
 𝑎 · 𝑋I
2  +  𝑏 · 𝑋I +  𝑐 =  𝑘I · 𝑋I;
𝑎 · 𝑋II
2  +  𝑏 · 𝑋II +  𝑐 = 𝑘II · 𝑋II + 𝑑;
 




















d = – (kII – kI) (XII + XI). 
Применение модели. Определение BVP модели (1) осуществляется мето-
дом наименьших квадратов (МНК, least squares method, LSM). А именно, ва-
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рьируя BVP {XI, XII, kI, kII} до достижения наименьшей величины остаточной 
суммы квадратов 
(4)  Φ(XI, XII, kI, kII) = ∑ (𝑦𝑖(𝑥𝑖)–𝑌𝑖 (𝑥𝑖))
2
𝑛
𝑖=1  → min. 
Приравнивая нулю частные производные (∂Φ/∂XI), (∂Φ/∂XII), (∂Φ/∂kI), 
(∂Φ/∂kII), можно получить систему уравнений относительно BVP {XI, XII, kI, 
kII}, имеющую точное решение. Однако проще численно найти оптимальные 
значения {XI, XII, kI, kII}min, реализующие минимальную величину Φ(XI, XII, kI, 
kII) = Φmin. Например, это можно сделать с помощью процедуры «Поиск реше-
ния» в MS Excel. 
В целом качество описания би-линейной моделью (1) эмпирических 
данных контролируется визуально и по величине остаточной суммы квадратов 
Φmin. Качество описания линейных участков (области I, III) может быть допол-
нительно проконтролировано с использованием встроенных процедур MS Ex-
cel.  
Таким образом, применяя возможности MS Excel для обработки первич-
ных данных по термодинамическим свойствам BeO, ZnO и ZnS, будет уста-
новлена корреляция и выявлен её характер. 
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Глава II.  Построение корреляционной модели по тер-
модинамическим свойствам оксидной керамики с гекса-
гональной структурой 
Так как для термодинамических свойств твёрдого состояния корунда α–
Al2O3 была установлена корреляция R
2
 = 0,9999 [10], можно построить «би-
линейную» модель, полагаясь лишь на хотя бы один из первоисточников ра-
боты [10], таковым был выбран [76]. В работе [76] приведены табличные дан-
ные температурных зависимостей теплоёмкости C(T) и КЛТР α(T) с разным 
шагом температурного диапазона. Так как для построения корреляционной за-
висимости β(C) необходимо совпадение шагов температурного диапазона, бы-
ла применена линейная интерполяция к набору известных значений (табл. 1). 
После перевода КЛТР в КОТР, была построена корреляционная зависимость 
β(C) (рис. 2). Из рис. 2 заметно, что корреляционная зависимость соответ-
ствуют би-линейной теоретической модели (B-model) Y(X): 
 𝑌(𝑋)  = {
𝑘I · 𝑋,           в области I: 𝑋 ≤ 𝑋I;
𝑎 · 𝑋2  +  𝑏 · 𝑋 +  𝑐, в области II: 𝑋I  <  𝑋 <  𝑋II;
𝑘II · 𝑋 +  𝑑,     в области III: 𝑋II  ≤  𝑋.
 
Поэтому, β(C) была «разбита» на три участка: низкотемпературная об-
ласть (25 точек), высокотемпературная область (7 точек) и переходная область 
от низко- к высокотемпературной области (10 точек). Пользуясь MS Excel, с 
помощью автоматического построения линии тренда, были найдены базовые 
варьируемые параметры kI = 0,206 и kII = 0,253. За граничные точки XI и XII, 
были приняты значения теплоёмкости, равные соответственно 109,34 и 130,16.  
Применяя выраженные формулы (3) найдены параметры {a, b, c, d} для 
теоретической модели Y(X). С помощью процедуры «Поиск решения» в MS 
Excel функция (4) была минимизирована и модель Y(X) принимает вид: 
𝑌(𝑋) = {
0,208 · 𝑋,           в области I: 𝑋 ≤  112,436;
0,009 · 𝑋2  – 1,809 · 𝑋 + 113,414,в области II: 112,436 <  𝑋 <  130,837
0,538 · 𝑋 –  40,16,     в области III: 130,837 ≤  𝑋.
; 
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По установленной теоретической модели (B-model) Y(X), была построе-
на «би-линейная» модель корреляционной зависимости β(C) (рис. 3).  
 
Рис. 2. Корреляционная зависимость (С) КТР от теплоёмкости Al2O3. Приведены 
первичные значения КТР и теплоёмкости [76]; сплошная линия – «би-линейная» модель, 
найденная МНК. Крестиками обозначена область низкотемпературной линейности с урав-
нение 𝑦 = 0,208𝑥. Стрелка маркирует классический предел 15R Дюлонга-Пти для теплоём-
кости. 
Для объектов исследования, а именно, BeO, ZnO, ZnS, настоящей рабо-
ты были проделаны аналогичные действия по установлению характера корре-
ляционной зависимости β(C). 
2. 1.  Обработка статистических данных объекта исследования 
Для теплоемкости C(T) оксида бериллия (Рис. 4) было найдено 7 перво-
источников [2, 6, 28, 34, 36, 59, 64]; работы были выполнены в период 1968 – 
1991 гг. Видно, что данные разных авторов удовлетворительно согласуются  
между собой. Для дальнейшего анализа были приняты данные всех первоис-
точников, без исключения. 
По коэффициенту теплового расширения β(T) BeO (Рис. 5) было найдено 
так же 7 первоисточников [6, 17, 24, 54, 72, 73, 77]; работы были выполнены в 
период 1939 – 2014 гг. Данные работы [2. 3. 24] содержат отрицательный КТР 





















ных авторов значительно расходятся и можно выделить две группы данных: 
группа A [6, 77], с меньшими значениями β(T), и группа B [17, 24, 54, 72, 73], с 
большими значениями β(T). Необходимо было принять обоснованное решение 
о предпочтении одной из них.  
 
Рис. 3. Температурная зависимость теплоёмкости C(T) BeO. Символы – первичные 
данные разных авторов: 1 – [28]; 2 – [6]; 3 – [34]; 4 – [6]; 5 – [6]; 6 – [6]; 7 – [2]; 8 – [59]; 9 – 
[64]; 10 – [36]; сплошная линия – тренд. 
 
Рис. 4. Температурная зависимость КОТР β(Т) BeO. Символы – табличные данные 
разных авторов (см. текст): группа А: 7 – [77], 9 – [6], 10 – [6], 11 – [6], 12 – [6], 13 – [6], 14 – [6], 
15 – [6], 16 – [6]; группа В: 1 – [17], 2 – [6], 3 – [73], 4 – [24], 5 – [72] , 6 – [54], 8 – [6]; сплошная 



































































Для решения возникшей проблемы было проведено дополнительное ис-
следование, а именно, поиск и анализ первоисточников по эксперименталь-
ным данным температурной зависимости молярного объёма V(T) для оксида 
бериллия. Было найдено четыре первоисточника [35, 43, 46, 49], где были из-
мерены параметры элементарной ячейки, с использованием которых были 
рассчитаны значения V(T) по формуле, указанной в параграфе 2 первой главы. 
Далее, выше комнатной температуры были получены расчётные значения мо-
лярного объёма для группы А VA(T) и для группы B VB(T): 
𝑉(𝑇) = 𝑉(𝑇 → 0) ∙ 𝑒∫ 𝛽
(𝑇)𝑑𝑇
𝑇
0 = 𝑉(𝑇 → 0) ∙ 𝑒∫ 𝛽





= 𝑉(𝑇 → 0) ∙ 𝑒∫ 𝛽
(𝑇)𝑑𝑇
298
0 ∙ 𝑒∫ 𝛽
(𝑇) 𝑑𝑇
𝑇




На основе полученных вычислений была построена диаграмма темпера-
турной зависимости молярного объёма V(T) (рис. 6). Из рис. 6 видно, что дан-
ные молярного объёма для группы A VA(T) имеют серьёзные отклонения от 
экспериментальных данных V(T), а данные молярного объёма для группы B 
VB(T) близки к экспериментальным данным V(T). Таким образом, было приня-
то решение о выборе данных группы B для дальнейших расчётов.  
 
Рис. 5. Температурная зависимость молярного объёма V(T) BeO. Символы – табличные 
данные разных авторов: 1 – [49], 2 – [35], 3 – [43], 4 – [46]; сплошная линия – расчётные значе-
































Для температурной зависимости теплоёмкости C(T) оксида цинка (рис. 
8) было найдено 13 первоисточников [2, 14, 15, 32, 41, 50, 51, 52, 53, 57, 66, 67, 
75], опубликованных в период 1928 – 2014 гг. Данные работ [2 45, 61, 63, 
75,78] содержат отрицательный КТР в температурном диапазоне от 0 до 100 
K. Видно, что данные разных авторов удовлетворительно согласуются между 
собой вплоть до температуры плавления Tm. При расчётах во внимание были 
приняты все первоисточники за исключением [51]. 
По коэффициенту теплового расширения β(T) оксида цинка (рис. 9) 
найдено 13 первичных работ [2, 33, 40, 45, 47, 48, 58, 61, 63, 68, 70, 75, 78], 
опубликованных в период 1968 – 2015 гг. Две работы [40, 70] изучают нано-
кристаллический материал, содержащий различные примеси; их данные мож-
но использовать лишь в качестве ориентира, но как заметно на рис. 9 они 
сильно противоречат данным других авторов, как и источник [68], в котором 
КТР дан в 
𝑉𝑚
𝑉0
, но такое сильное расхождение, скорее всего, связано с погреш-
ностью перевода в нужную СИ. 
 
Рис. 6. Температурная зависимость теплоёмкости C(T) ZnO. Символы – первичные 
данные разных авторов: 1 – [51]; 2 – [67]; 3 – [14]; 4 – [57]; 5 – [52]; 6 – [53]; 7 – [66]; 8 – 





































Так же в расчётах не использованы данные [63] выше1000 K. Из рис. 9, 
так же видно, что область средне- и, особенно, высокотемпературного ОКТР 
оксида цинка изучена весьма слабо, что подтверждает актуальность работы.  
Кроме того, в данных разных авторов по средне- и высокотемпературному 
КОТР имеется большой разброс, что свидетельствует о необходимости прове-
дения дополнительного экспериментального изучения температурного пове-
дения свойства.  
Сульфид цинка имеет гексагональную модификацию при приблизитель-
ной температуре от 1300 К до 1500 К [56], но так как свойства сфалерита и 
вюрцита близки, ниже 1300 К использованы данные для ZnS с кубической 
структурой сфалерита. Это упрощает задачу нахождения КТР  ZnS. Выше 1300 
К использованы данные для сульфида цинка с гексагональной структурой ти-
па вюрцит. Поскольку полиморфный переход всё же имеет место, можно ожи-
дать некоторой, слабо выраженной, особенности в поведении корреляционной 
зависимости между теплоёмкостью и КОТР. 
 
 
Рис. 7. Температурная зависимость КОТР β(Т) ZnO. Символы – первичные данные 
разных авторов: 1 – [33]; 2 – [47]; 3 – [45]; 4 – [61]; 5 – [78]; 6 – [75]; 7 – [2]; 8 – [70]; 9 – 








































Для температурной зависимости теплоёмкости C(T) сульфида цинка 
(рис.11) было найдено 8 первоисточников [2, 15, 37, 62, 69, 74, 75, 79], опуб-
ликованных в период 1975 – 2014 гг. Сведения, содержащиеся в работах [2, 15, 
37, 79], содержат информацию о теплоёмкости сульфида цинка с гексагональ-
ной структурой типа вюрцит; остальные – с кубической структурой типа сфа-
лерит. На рис .11 видно, что данные разных авторов удовлетворительно согла-
суются между собой вплоть до температуры плавления Tm, что ещё раз под-
тверждает о том, что свойства вюрцита и сфалерита схожи. Для дальнейших 
расчётов были использованы все найденные данные. 
  
Рис. 8. Температурная зависимость теплоёмкости C(T) ZnS. Символы – первичные 
данные разных авторов: 1 – [75]; 2 – [79]; 3 – [39]; 4.1 – [2]; 4.2 – [2]; 5 – [15]; 6 – [74]; 7 – 
[37]; 8 – [69]; сплошная линия – тренд. 
По коэффициенту теплового расширения β(T) сульфида цинка (рис. 12) 
было найдено 10 первоисточников [22, 42, 44, 60, 62, 65, 69, 71, 74, 75]; работы 
были опубликованы в период 1967 – 2014 гг. Данные работ [62, 69, 71, 75] со-
держат отрицательный КТР в температурном диапазоне от 0 до 64 K. Работы 
[42, 65, 69, 71, 74, 75] содержат первичные данные по КТР сульфида цинка с 
кубической структурой типа сфалерит, но так как свойства вюрцита и сфале-






























ем [22]; однако на рис. 12 заметно, что сам характер КОТР схож с данными 
других авторов. 
 
Рис. 9. Температурная зависимость КОТР β(Т) ZnS. Символы – первичные данные 
разных авторов: 1 – [75]; 2 – [42]; 3 – [65]; 4 – [44]; 5 – [22]; 6 – [60]; 7 – [74]; 8 – [69]; 9 – 
[71]; 10 – [62]; сплошная линия – тренд, пунктирная линия – предполагаемый тренд. 
После сбора статистических данных объектов исследования, с учетом 
часто наблюдаемой противоречивости и, к тому же, малочисленности данных 
разных исследований возникает задача их обобщенного описания с помощью 
усредняющей и сглаживающей трендовой температурной зависимости. По-
этому над выделенными статистическими данными проводились следующие 
действия: 
− строились первичные температурные зависимости молярной теплоёмко-
сти C(T) и коэффициента объёмного теплового расширения β(T) на ос-
нове найденных данных; 
− найденные данные упорядочивались по температуре (ZnS: C(T) – 134 
точек, β(T) – 144 точки; ZnO: Cp(T) – 330 точек, β(T) – 150 точек; BeO: 
C(T) – 161 точек, β(T) – 104 точки); 
− строились новые таблицы (трендовые таблицы) температурных зависи-

































K от 100 K до 300 K и с шагом в 50 K от 300 K до температуры плавле-
ния Tm изучаемых веществ; 
− из упорядоченных по температуре таблиц в трендовые таблицы усред-
нялись, то есть бралось среднее арифметическое, те значения свойств, 
которым соответствовала температура из трендовых таблиц, если тако-
вых не было – применялся метод линейной интерполяции (табл.63, табл. 
64, табл. 65); 
− строились кривые полученных температурных зависимостей изучаемых 
свойств, наложенные на диаграммы первоисточников данных (рис. 4, 
рис. 5, рис. 7, рис. 8, рис. 11, рис. 12); 
− строились корреляционные зависимости (рис. 7, рис. 10, рис. 13). 
2. 2.  Краткая характеристика первоисточников по термодина-
мическим свойствам BeO, ZnO, ZnS 
Таблица 1 
Краткая характеристика первоисточников данных: теплоемкость оксида бериллия (BeO) [2, 
6, 28, 34, 36, 59, 64] 





Справочник. Содержит усредненные табулированные данные C(T) по 





Монография. Содержит табулированные данные C(T) из первоисточни-





Справочник. Содержит усредненные табулированные данные C(T) по 





Two samples of BeO were used (cylinders 2 cm long and 1 cm in diameter). 
BeO powder was pressed, fired, and sintered to obtain bulk densities of 2.3 g 
cm
-3
 and 1.6 g cm
-3
 (firing temperate of 1800 and 1100 °C, respectively). Spec-






Электронный справочный ресурс. Содержит усредненные табулирован-
ные данные C(T) по первоисточникам, опубликованным до 1974 г. По 









Справочник. Содержит усредненные табулированные данные C(T) по 
первоисточникам, опубликованным до 1979 г. 
Прим. T – температурный диапазон измерений; ошибка в данных указывается по данным первоисточника; в 
спецификации указаны детали представленных данных (детали подготовки и оценка качества образца, метод 






Краткая характеристика первоисточников данных: КТР оксида бериллия (BeO) [6, 17, 24, 
54, 72, 73, 77] 





Монография. Содержит табулированные данные (T) из первоисточ-





Дилатометрический метод на установке DIL-402C производства фир-
мы NETZSCH (Германия) с погрешностью (1,5–2)10-7К-1; 99,5 мас.% 
ВеО.  
[24] 1987 22 – 320 – 
Монокристаллы BeO приготовлены в виде параллелепипедов размера-
ми 3310 мм, вырезанных перпендикулярно и параллельно полярной 
оси кристалла. Прецизионные измерения КЛТР ((T) и ||(T)) выпол-





A handbook of properties of technical and engineering ceramics. Tabulated 





A handbook of physical constants on mineral physics and crystallography. 







Справочник. Содержит первичные табулированные данные (T) и 
L(T)/L0 по первоисточникам, опубликованным до 1977 г. Содержит 
усредненные данные L(T)/L0 (||c и с) с погрешностью  3% и 





Electrically fused in induction furnace highest quality beryllium oxide. 
Chemical analysis (%): Fe2O3 – 0,02; SiO2 – 0,02; Al2O3 – 0,004; CaO – 
0,00; SO3 – 0,00. Measured linear coefficient of thermal expansion (). 
Таблица 3  
Краткая характеристика первоисточников данных: молярный объем V(T) (параметры ре-
шетки (a, c)) оксида бериллия (BeO) [35, 43, 46, 49] 






sions for a(t), 
c(t) 
X-ray powder diffractometry (3 samples). Impurity analysis of BeO 
powder (in ppm): Ca – 130; Fe – 15; Mg – 20; Al – 35; Na  < 50; Li – 
8; B – 0,3; Si – 80; SO4 – 1340. The temperature measurement is ac-





en in the table 
for a, c, V 
X-ray powder diffractometry. Crystals of synthetic bromellite were 




±5·10–4 Å (a, 
c) 
X-ray powder diffractometry under Ar or He atmosphere (Cu Kα radia-
tion). The calibration of the diffraction angles was carried out  By 
measuring the diffraction peaks from a standard silicon sample. Densi-






±0,0011 Å in 
a; ±0,0020 Å 
in c 
X-ray powder diffractometry. The major impurities occuring in the 
BeO were 600 ppm of aluminum, 350 ppm of calcium, and 300 ppm of 











Краткая характеристика первоисточников данных: теплоёмкость оксида цинка (ZnO) [2, 14, 
15, 32, 41, 50, 51, 52, 53, 57, 66, 67, 75] 





Справочник. Содержит табулированные данные C(T) по пер-





Образцы ZnO различной пористости были получены холод-
ным прессованием нанопорошков под давление 15-25 Тн/см2. 
Затем, они отжигались в шахтной печи при 1100 °С в течении 
5-10 часов. Теплоёмкость измерялась на установке «Сетерам» 





Справочник. Содержит табулированные расчётные данные 
C(T) по первоисточникам, опубликованным до 2004 г. Расчёты 
выполнены в таких средах как: Mathcad 15, Mathcad Express, 












used to fit the specific heat of as a function of temperature. 
[50] 2013 2 – 300 
±2% in the tem-
perature ranges 
from 2 to 20 K 
and ±0.6% from 
20 to 300 K 
ZnO was a commercial sample from Aldrich (mass fraction 0.9999 
metals basis). The low temperature heat capacity solid solution 
system was measured using the heat capacity option of a Quantum 
Design Physical Property Measurement System (PPMS). 
[51] 2009 0 – 2100 – 
Using binomial coefficients, new, simple, and efficient algorithms 
are presented for the accurate and fast calculation of the heat ca-
pacity of solids depending on the Debye temperature. 
[52] 1928 70 – 300 2,2% 
The zinc oxide had been kept in an evacuated silica flask at 1100° 
for sixty hours. The product was microcrystalline and contained, 





ZnO(c) stated purity 99,999%. The coefficients of the resultant 
heat capacity - temperature equations were obtained by a linear 
least squares regression performed simultaneously on experimental 






Heat capacities of synthetic ZnO (zincite) were measured using an 
automatic adiabatically shielded calorimeter. The equation:  
Cp = 53,999 + 7,851‧10
-4‧T – 5,868‧105‧T-2 – 127,5‧T-1/2 + 
1,9376‧10-6‧T2 . 
[67] 2006 5 – 350 – 
Have measured the heat capacity of zinc oxide for several single 
crystals with different isotopic compositions. Have performed first-
principles calculations. 
[75] 2014 0 – 1000 – 
A systematic study was made of the behavior of negative thermal 
expansion and the associated thermodynamic properties of com-













Краткая характеристика первоисточников данных: КТР оксида цинка (ZnO) [2, 33, 40, 45, 
47, 48, 58, 61, 63, 68, 70, 75, 78] 





Справочник. Содержит табулированные данные C(T) по первоисточни-





The thermal expansivity in zinc oxide, space group P63mc, has been remeas-
ured dilatometrically in the range 298-900 K and normalized to the lattice 
constants measured at 298 K in a Bond lattice-constant diffractometer. The 
lattice constants have also been determined at 20 K in a four-circle diffrac-





Nanocrystalline (NC) materials, defined as polycrystals with a grain size of 
typically ≤ 100 nm, have been the subject of intensive investigation. Presently 
are investigating thermal properties of some nanomaterials (n-ZnO, n-TiO2 





Zinc oxide single crystals were grown from the vapour phase. The transparent and 
colourless hexagonal prisms are 1 to 5 mm thick and 1 to 5 cm long. The electric 




 Ω-1cm-1. Coefficients of ther-









This note gives the results of a systematic study. A 19.0 cm diameter high-
temperature Unicam powder camera, calibrated with silver for high-






A transparent crystal was ground in a Bond grinder into a quasi-sphere, with 
its diameter ranging from 0.384 to 0.394 mm. Its X-ray intensities were 
measure{at 293 and473 K with AgKα radiation O : 0.5608 A), 
monochromated by flat pyrolytic graphite on a Picker four-circle 
diffractometer. A structural model of ZnO in the cumulant-expansion 






Have therefore used an consistent iterative scheme to include thermal effect 






Å in a; 
±0,0018 Å 
in c 
The 99.99% purity, dry process zinc. The powder sample, in a clearfused- 
silica capsule, was purged and evacuated three times with chemically pure 
argon. A fused-silica plug in the capsule enabled sealing without excessive 
heating of the sample. After sealing, the sample was heat treated for 14 h at 
984°±2°C and slow cooled to room temperature. The ZnO was stored in the 
sealed capsule until it was put in the cryostat. The temperature dependence of 










A simple theory based on the sign of the equation of state (EOS) was devel-





Nanomaterials, including nanoparticles, nanowires, nanotubes, and nanoscale 
thin films with different crystalline sizes (less than 100nm). A theoretical 
formulation is derived to study the temperature dependence equation of state 





A systematic study was made of the behavior of negative thermal expansion 
and the associated thermodynamic properties of complete II-VI semiconduc-





The single-crystal specimens of zinc oxide used in the experimental investi-
gation were available in the form of small rectangular blocks. These were 
fashioned to the form of small pyramids, each standing on three feet, and 




Краткая характеристика первоисточников данных: теплоёмкость сульфида цинка (ZnS) [2, 
15, 37, 62, 69, 74, 75, 79] 
Ссы
лка 




[2] 1991 20 – 1000 – 
Справочник. Содержит табулированные данные C(T) по первоисточ-









Справочник. Содержит табулированные расчётные данные C(T) по 
первоисточникам, опубликованным до 2004 г. Расчёты выполнены в 
таких средах как: Mathcad 15, Mathcad  Express, Mathcad Prime 2, 
SMath, Excel. 
[37] 1975 2 – 12 – 
Heat capacity measurements were carried out in the usual way by fol-
lowing the natural warm-up of the specimen on a chart recorder to de-
termine the drift rate. Known heat inputs were then applied and a further 
drift rate determined. Heat inputs were adjusted to cause changes of 3% 
in the absolute temperature of the sample. 
[62] 2010 3 – 1100 – 
ZnS, a material for which several isotopes of its Constituent atoms and sin-
gle crystals of its zinc blende variety were available to us. 
Have measured the specific heat of zinc blende ZnS for several isotopic 
compositions. Calculations of lattice parameters are based on ab initio elec-
tronic band structures. The calculations were performed using both LDA 
and GGA-exchangers. 
[69] 1967 2 – 12 – 
The natural crystal of ZnS contains impurities of 0.1 and 1% Fe. The iron 
content for this material was determined by atomic absorption spectroscopy 
to be 0.17 ± 0.01 ×10-2 Fe atoms per unit ZnS. 
[74] 2011 0 – 1200 – 
The calculations are performed using a pseudopotential plane wave method 
and local density approximation for the exchange-correlation potential. 
[75] 2014 0 – 1000 – 
A systematic study was made of the behavior of negative thermal expansion 
and the associated thermodynamic properties of complete II-VI semicon-
ductors using the calculations of the first principles. 
[79] 2014 0 – 2000 – 
The thermodynamic properties of wurtzite ZnS are investigated by perform-
ing ab initio density functional theory and density functional perturbation 
theory calculations. In this paper, have performed ab initio calculations to 
study the thermodynamic properties of wz ZnS, using both the local density 

















Краткая характеристика первоисточников данных: КТР сульфида цинка (ZnS) [22, 42, 44, 
60, 62, 65, 69, 71, 74, 75] 





Монография. Содержит подробно рассмотренные различные аспекты 





National bureau of standards technical note 993. Contains tabulated values  






All the total energy electronic structure calculations are implemented with 
the non-local ultrasoft pseudopotential, together with the generalized gradi-
ent approximation (GGA) for exchange-correlation functional in the 





Monolithic ZnS has been grown in a laboratory scale CVD reactor by the 
CVD reaction between zinc (99.99%) and hydrogen sulphide (99.5%) at 
elevated temperatures of 650–750 °C and low pressures of around 50 mbar. 
Zinc sulphide (ZnS) ceramics synthesized by chemical vapour deposition 
(CVD) were subjected to post CVD thermal treatments. The samples were 
grown on graphite substrates in the form of flat plates of dimensions  50 
mm × 50 mm × 5–6 mm thickness. The specimens were heated from 30 to 
850 and 1050 °C at a heating rate of 10 K/min under argon atmosphere and 








A 34-cm-diam, back-reflection x-ray camera was used to measure the lat-
tice parameters the powder sample is placed in a recess in a copper cold 
finger which is in direct contact with a helium, nitrogen, or Freon-12 bath. 
Cohen's' method of least squares was used to calculate the lattice parame-





The ZnS sample was a cylinder (5 mm long x 13 mm diameter) diamond 
drilled from a slab of hot-pressed polycrystalline (cubic) Irtran 2 (Eastman 
Kodak) of density 4073 kg m
-3
 at 20°C. Measurements of thermal 






The natural crystal of ZnS contains impurities of 0.1 and 1% Fe. The iron 
content for this material was determined by atomic absorption spectroscopy 
to be 0.17 ± 0.01 ×10-2Fe atoms per unit ZnS. 
[70] 1975  ±0,5 10-12 T3 
ZnS: a bar dimensions  was cut from fine-grained Irtran 2, lapped and coat-
ed with an evaporated layer of silver. Thermal expansion measurements 




1 – 2% 
The calculations are performed using a pseudopotential plane wave method 





A systematic study was made of the behavior of negative thermal expan-
sion and the associated thermodynamic properties of complete II-VI semi-
conductors using the calculations of the first principles. 
2. 3.  Прикладной анализ корреляционной зависимости объекта 
исследования 
Из построенных корреляционных зависимостей β(C) и би-линейной мо-
дели корунда Al2O3, заметно, что кривые зависимостей β(C) также можно опи-
сать теоретической моделью Y(X). Поэтому, корреляционные зависимости бы-
ли разделены на три участка: 
− низкотемпературная область; 
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− область гладкого перехода из низкотемпературной области в высоко-
температурную; 
− высокотемпературная область. 
Как видно из рис. 7, рис. 10, рис. 13, корреляционная зависимость КОТР 
от теплоёмкости объектов исследования, в низкотемпературной области, 
вплоть до температуры Дебая (см. табл. 66.П), линейна с высоким уровнем 
линейной корреляции (BeO: R
2
 = 0,995; ZnO: R
2
 = 0,992; ZnS: R
2
 = 0,990). Ко-
эффициент линейной корреляции R
2
 был найден с помощью встроенных про-
цедур MS Excel. Коэффициенты линейной корреляции R
2
 для высокотемпера-
турной области зависимости β(C) BeO, ZnO, ZnS равны соответственно 
R
2
 = 0,9956; R
2
 = 0,9989; R
2
 = 0,9916, что также говорит о весьма сильной пар-
ной корреляционной зависимости по шкале Чеддока.  
После выполнения работы, аналогичной работе описания теоретической 
би-линейной модели для модельного вещества Al2O3, би-линейная модель для 
изучаемых веществ имеет вид: 
BeO: 
𝑌(𝑋) = {
0,585 · 𝑋,           в области I: 𝑋 ≤  46,393 ;
0,083 · 𝑋2 – 7,094 · 𝑋 + 178,131,в области II: 46,393 <  𝑋 <  56,273
2,221 · 𝑋 –  83,951,     в области III: 56,273 ≤  𝑋.
; 
ZnO: 
𝑌(𝑋)  = {
0,324 · 𝑋,           в области I: 𝑋 ≤  44,813 ;
0,078 · 𝑋2 – 6,623 · 𝑋 + 155,721,в области II: 44,813 <  𝑋 <  53,731;
1,707 · 𝑋 –  68,149,     в области III: 53,731 ≤  𝑋.
 
ZnS: 
𝑌(𝑋)  = {
0,441 · 𝑋,           в области I: 𝑋 ≤  43,370 ;
0,058 · 𝑋2 – 4,547 · 𝑋 + 108,163,в области II: 43,370 <  𝑋 <  58,440;
2,174 · 𝑋 –  88,224,     в области III:  58,440 ≤  𝑋.
 
Таким образом, получили «би-линейные» корреляционные модели для 
оксида бериллия, оксида цинка и сульфида цинка, которые имеют весьма 
сильную парную линейную корреляцию. 
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Рис. 10. Корреляционная зависимость (С) КТР от теплоёмкости BeO. Приведены 
сглаженные значения КТР и теплоёмкости; сплошная линия – «би-линейная» модель. 
Пунктир – предполагаемая линейность. Крестиками обозначена область низкотемператур-
ной линейности с уравнение регрессии 𝑦 = 0,585𝑥. Стрелка маркирует классический пре-
дел 6R Дюлонга-Пти для теплоёмкости. 
 
Рис. 11. Корреляционная зависимость (С) КТР от теплоёмкости ZnO. Приведены 
спрогнозированные значения КТР и сглаженные – теплоёмкости; сплошная линия – «би-
линейная» модель. Пунктир – предполагаемая линейность. Крестиками обозначена область 
низкотемпературной линейности с уравнение регрессии 𝑦 = 0,324𝑥. Стрелка маркирует 














































Рис. 12. Корреляционная зависимость (С) КТР от теплоёмкости ZnS. Приведены 
спрогнозированные значения КТР и сглаженные – теплоёмкости; сплошная линия – «би-
линейная» модель. Пунктир – предполагаемая линейность. Крестиками обозначена область 
низкотемпературной линейности с уравнение регрессии 𝑦 = 0,441𝑥. Стрелка маркирует 
классический предел 6R Дюлонга-Пти для теплоёмкости. 
На рис. 7, рис. 10, рис. 13 заметно, что корреляционные зависимости 
β(C) BeO, ZnO, ZnS экстраполируют «вниз» из «правильной» области модели. 
Однако, в области по теплоёмкости BeO: 19,52 ≤ C ≤ 49,37 Jmol-1K-1; ZnO: 
37,76 ≤ C ≤ 48,70 Jmol-1K-1; ZnS: 42,57 ≤ C ≤ 49,33 Jmol-1K-1 видно, что кор-
реляционная зависимость ложится на «правильную» область теоретической 
модели Y(X). А значит, можно выделить аномальную (отрицательную) часть 





; ZnS: 0 ≤ C ≤ 41,51 Jmol-1K-1, что соответствует температур-
ному диапазону 0 ≤ T ≤ 240 K для BeO, ZnO и ZnS.  
Излом «вверх» корреляционных зависимостей β(C), который приходится 




 для двух 
атомных BeO, ZnO, ZnS), характеризуется существенным изменением меха-
низма формирования температурных зависимостей КОТР и/или теплоёмкости 























сического предела Дюлонга и Пти зависимости β(C) являются почти прямоли-




В ходе выполнения настоящей выпускной квалификационной работы, 
была достигнута цель путём выполнения поставленных задач, был проведён 
поиск первичных источников данных по молярной теплоемкости C(T) и коэф-
фициенту теплового расширения β(T) BeO, ZnO во всей области их твердого 
состояния и для ZnS в области гексагональной сингонии. 
Построены первичные температурные зависимости молярной теплоём-
кости C(T) и коэффициента объёмного теплового расширения β(T) на основе 
найденных данных. Усреднены и сглажены температурные зависимости со-
бранных данных C(T), β(T). Проиллюстрирована гипотеза исследования на 
примере изучения корреляционной зависимости β(C) для корунда Al2O3 в ка-
честве модельного вещества. Построены корреляционные би-линейные моде-
ли и проанализированы термодинамические свойства оксидных керамик с гек-
сагональной структурой (BeO, ZnO, ZnS).  
Оксидная керамика необходима в использовании в самых разных обла-
стях, поэтому важно знать её теплофизические свойства, как теплоёмкость 
C(T) и коэффициент теплового расширения β(T).  
Поиск информации осуществлялся с использованием поисковых серви-
сов сети Интернет и электронных библиотек. Были задействованы такие ин-
формационные ресурсы, как google.ru, scholar.google.ru, library.uspu.ru, 
chelreglib.ru, и др. Для оцифровки графиков и диаграмм в необходимых случа-
ях использовалась свободно распространяемая программа GetData Graph Digi-
tizer. Результатами поиска были ссылки на первичные работы, содержащие 
искомые и сопряженные с ними сведения по теплоемкости C(T) и коэффици-
енту теплового расширения β(T) изученных веществ, вместе с аннотациями к 
ним. В некоторых случаях поисковые сервисы предоставляли полнотекстовый 
доступ к электронным версиям необходимых работ. В иных случаях электрон-
ная версия оригинальной работы заказывалась с помощью сервиса «Электрон-
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ная доставка документов» Библиотеки УрГПУ. Следует отметить, что львиная 
доля исследований, содержащих необходимые сведения C(T) и β(T) для BeO, 
ZnO, ZnS, опубликована на английском языке, так что помимо компетенций, 
связанных с поиском, обработкой и анализом информации, получали суще-
ственное развитие языковые компетенции, связанные с владением профессио-
нальным английским языком.  
Гипотеза работы о существовании сильной корреляционной зависимо-
сти между термодинамическими свойствами во всей области твёрдого состоя-
ния гексагональных структур оксида бериллия, оксида цинка и сульфида цин-
ка подтверждена: между теплоёмкостью и КОТР прослеживается «би-
линейная» корреляционная связь с изломом вверх, приходящийся на достиже-
ние теплоёмкостью классического предела Дюлонга и Пти. 
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Рекомендации 
Проведение аналогичных научно-исследовательских работ (НИР) в об-
разовательных учреждениях, формируют, указанные во введении, и сопря-
женные с ними, профессионально значимые компетенции будущих учителей. 
Как заметно в данной работе, первоисточники по теплоёмкости коэффициенту 
теплового расширения изученных твёрдых тел неполны и противоречивы. Ин-
теллектуальный анализ этих свойств в необходимых случаях позволяет уточ-
нить, вызывающие сомнения, данные или восстановить их при отсутствии.  
Организация массового обучения элементам НИР со спецификой инже-
нерной подготовкой, будущих школьных учителей, нацеливает их учеников на 
поступление в ВУЗы, прежде всего, на инженерные направления подготовки.  
С учётом специфики проводимых исследований можно  работать в группах 
(парных бригадах) до определённой стадии. Когда данные каждого из членов 
исследовательской бригады должны быть объединены в общую таблицу для 
последующего корреляционного анализа, так же формируется командные 
компетенции. После завершения статистической обработки, прикладного ана-
лиза данных и подтверждения справедливости гипотезы для изучаемых ве-
ществ, студенты переходят к этапу написания отчётов, осваивая компетенции, 
связанные с подготовкой технической литературы.  
Изученные, таким образом, свойства реальных объектов исследования 
представляют интерес для инженерных и технологических приложений. По-
требность в термодинамически-стабильных защитных покрытиях, способных 
к длительной службе при высокой температуре, а также в особо агрессивных 
технологических средах привела к использованию в качестве таких покрытий 
оксидных систем. Известно, что многие виды оксидной керамики по своей 
жаростойкости и химической стойкости намного превосходят металлы. Кроме 
того, керамика обладает целым рядом теплофизических, механических и ди-
электрических свойств, не свойственных другим материалам [25]. Примером 
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использования оксидной керамики в качестве защитного покрытия в виде пли-
ток служит уникальный советский проект космического корабля многоразово-
го использования «Буран» [13]. 
«Буран» – орбитальный корабль-ракетоплан советской многоразовой 
транспортной космической системы (МТКК), созданный в рамках программы  
«Энергия – Буран». Один из двух реализованных в мире орбитальных кораб-
лей, МТКК «Буран» был ответом на аналогичный американский проект 
«Спейс шаттл». Свой первый и единственный космический полёт «Буран» со-
вершил 15 ноября 1988 года. Нижняя поверхность и большая часть боковой 
поверхности планера "Бурана" в зонах с максимальными температурами аэро-
динамического нагрева 973 – 1523 K защищена многоразовой теплозащитой в 
виде керамических плиток из волокон двуокиси кремния, имеющих белое или 
черное внешнее эрозионно-стойкое покрытие. 
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Приложения 
Таблица 1.П [76] 
Первичные значения молярной теплоемкости С(T) и КОТР (T) для Al2O3. Температура Т 




 в 10–6, КОТР β(T) в 10–6 К–1. 
T C(T) α*(T) 
∆𝒍
𝒍𝟐𝟗𝟑




10 0,01    400 96,08 6,64 642 19,91 
20 0,07 0,00 -635 0,01 450 101,11 7,10 986 21,28 
25 0,15 0,01 -635 0,03 500 106,13 7,46 1350 22,35 
30 0,26 0,02 -635 0,05 550 109,34 7,75 1730 23,21 
35 0,44 0,03 -635 0,09 600 112,55 7,99 2125 23,92 
40 0,70 0,04 -635 0,13 650 114,74 8,18 2530 24,48 
50 1,51 0,10 -634 0,29 700 116,92 8,35 2940 24,98 
60 2,79 0,18 -633 0,54 800 120,14 8,62 3790 25,76 
70 4,59 0,29 -631 0,87 900 122,81 8,86 4665 26,46 
80 6,90 0,44 -627 1,32 1000 125,02 9,09 5560 27,12 
90 9,68 0,61 -622 1,83 1100 126,79 9,34 6485 27,84 
100 12,85 0,81 -615 2,43 1200 128,25 9,59 7430 28,56 
120 20,07 1,28 -595 3,84 1300 129,22 9,85 8400 29,30 
140 27,94 1,80 -565 5,40 1400 130,16 10,09 9400 29,99 
160 36,04 2,34 -524 7,02 1500 131,00 10,31 10420 30,61 
180 43,91 2,90 -473 8,70 1600 132,10 10,51 11460 31,17 
200 51,33 3,42 -410 10,26 1700 133,20 10,67 12520 31,61 
250 67,17 4,52 -212 13,56 1800 134,30 10,84 13600 32,08 
273,15 73,22 4,91 -106 14,73 1900 135,65 11,05 14,69 33,15 
293,15 78,00 5,30 0 15,90 2000 137,00 11,37 15810 33,58 
300 79,64 5,40 37 16,20 2200 139,70    


















Таблица 2.П [28] 
Первичные данные молярной теплоемкости С(T) для ВеО. Температура Т дана в К, тепло-
ёмкость C(T) в kJkg-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) T C(T) 
73 0,2 473 1,46 873 1,98 1273 2,14 
173 0,51 573 1,64 973 2,07   
273 0,91 673 1,77 1073 2,1   
373 1,25 773 1,87 1173 2,13   
 
Таблица 3.П [6] 
Первичные данные молярной теплоемкости С(T) для ВеО. Температура Т дана в К, тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
293,15 25,01 500 38,55 2000 55,64 
298,15 25,6 1000 50,24 2500 58,37 
400 33,98 1500 52,96   
 
Таблица 4.П [34] 
Первичные данные молярной теплоемкости С(T) для ВеО. Температура Т дана в К, тепло-
ёмкость C(T) в calmol-1deg-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) T C(T) 
298,15 6,102 420 8,375 650 10,432 1000 11,799 
300 6,146 440 8,64 700 10,7 1050 11,934 
320 6,597 460 8,882 750 10,934 1100 12,061 
340 7,012 480 9,104 800 11,142 1150 12,181 
360 7,393 500 9,308 850 11,329 1200 12,296 
380 7,746 550 9,752 900 11,499   
400 8,078 600 10,12 950 11,654   
 
Таблица 5.П [6] 
Первичные данные молярной теплоемкости С(T) для ВеО. Температура Т дана в К, тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) T C(T) 
55,5 0,561 85,7 1,865 172,5 1,865 252,3 20,728 
59,9 0,729 94,5 2,418 182 2,418 262,2 21,905 
64 0,863 103,4 2,109 192,4 2,109 272,4 22,999 
68,4 1,031 111,9 3,859 202,3 3,859 282,2 23,95 
73,2 1,232 122,1 4,86 212,5 4,86 288,4 24,398 
78 1,467 132,1 5,958 222,3 5,958 292,4 24,922 
81,3 1,655 142 7,018 232,6 7,018   





Таблица 6.П [6] 
Первичные данные молярной теплоемкости С(T) для ВеО. Температура Т дана в °C, тепло-
ёмкость C(T) в Jg-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) T C(T) 
20 0,92 400 1,76 800 2,05 1727 2,3 
100 1,26 500 1,84 900 2,09 2727 2,85 
200 1,47 600 1,93 1000 2,09   
300 1,63 700 2,01 1500 2,18   
 
Таблица 7.П [6] 
Первичные данные молярной теплоемкости С(T) для ВеО. Температура Т дана в °C, тепло-
ёмкость C(T) в Jg-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
30 1,039 300 1,609 600 1,856 
100 1,249 400 1,71 700 1,927 
200 1,483 500 1,785 800 1,994 
 
Таблица 8.П [2] 
Первичные данные молярной теплоемкости С(T) для ВеО. Температура Т дана в K, тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
80 1,67 298,15 25,6 600 42,31 
150 7,95 400 33,63 1000 48,72 
 
Таблица 9.П [59] 
Первичные данные молярной теплоемкости С(T) для ВеО. Температура Т дана в K, тепло-
ёмкость C(T) в Jkg-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
300 1030 600 1690 1000 1975 
400 1350 800 1865   
 
Таблица 10.П [66] 
Первичные данные молярной теплоемкости С(T) для ВеО. Температура Т дана в K, тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) T C(T) 
298,15 25,56 700 44,75 1100 50,38 1500 53,47 
400 33,82 800 46,64 1200 51,27 1600 54,12 
500 38,85 900 48,13 1300 52,06 1700 54,76 








Таблица 11.П [36] 
Первичные данные молярной теплоемкости С(T) для ВеО. Температура Т дана в K, тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) T C(T) 
100 2,636 800 46,656 1600 53,827 2373,001 57,758 
200 14,159 900 48,091 1700 54,396 2400 57,881 
298,15 25,56 1000 49,262 1800 54,944 2500 58,338 
300 25,744 1100 50,254 1900 55,467 2600 58,789 
400 33,757 1200 51,116 2000 55,974 2700 59,233 
500 38,92 1300 51,882 2100 56,467 2800 59,676 
600 42,376 1400 52,58 2200 56,948 2821,22 59,77 
700 44,823 1500 53,225 2373,001 57,756 2900 79,496 
 
Таблица 12.П [17] 
Первичные данные КЛТР (T) для ВеО. Температура Т дана в К, КЛТР (T) дан в 10–6 К–1. 
T  (T) T  (T) T  (T) T  (T) 
20 4,99 600 9,83 1200 12,2 1700 14,18 
100 6,33 700 10,23 1300 12,6 1800 14,57 
200 7,55 800 10,62 1400 12,99 1900 14,97 
300 8,36 900 11,02 1500 13,39 2000 15,36 
400 8,93 1000 11,41 1550 13,58 2100 15,76 
500 9,37 1100 11,81 1600 13,78   
 
Таблица 13.П [6] 
Первичные данные КЛТР (T) для ВеО. Температура Т дана в °C, КЛТР (T) дан в 10–6 C–1. 
T  (T) T  (T) T  (T) 
200 5,8 600 9 1000 12,1 
400 7,3 800 10,6   
 
Таблица 14.П [73] 
Первичные данные КЛТР (T) для ВеО. Температура Т дана в K, КЛТР (T) дан в 10–6 K–1. 
T  (T) T  (T) T  (T) T  (T) 
293 6,3 800 9,2 1400 12 2000 14,2 
350 6,6 900 9,7 1500 12,4 2100 14,5 
400 6,9 1000 10,2 1600 12,8 2200 14,8 
500 7,5 1100 10,6 1700 13,2 2300 15,1 
600 8 1200 11,1 1800 13,6   









Таблица 15.П [24] 
Первичные данные КЛТР ||(T) и (Т) для ВеО. Температура Т дана в K, КЛТР даны в 10
–6 
K–1 
T   (T)  ||(T) T   (T)  ||(T) T   (T)  ||(T) 
20 -0,095 -0,099 130 0 0,453 240 2,834 3,469 
30 -0,201 -0,098 140 0,204 0,706 250 3,076 3,763 
40 -0,451 -0,5 150 0,476 0,919 260 3,371 4,086 
50 -0,529 -0,674 160 0,682 1,193 270 3,647 4,373 
60 -0,447 -0,419 170 0,953 1,471 280 3,883 4,666 
70 -0,543 -0,4 180 1,26 1,76 290 4,133 4,948 
80 -0,332 -0,389 190 1,526 2,012 300 4,379 5,315 
90 -0,209 -0,354 200 1,762 2,28 310 4,621 5,603 
100 -0,084 -0,177 210 2,048 2,598 320 4,849 5,909 
110 -0,004 0,038 220 2,288 2,84 325 4,938 6,095 
120 0,074 0,236 230 2,535 3,154    
 
Таблица 16.П [72] 
Первичные данные КОТР (T) для ВеО. Температура Т дана в K, КОТР дан (T) в 10–6 K–1 
T  (T) T  (T) T  (T) 
292 17,4340393 692 26,9808488 1092 33,06916519 
392 20,97925995 792 28,57779642 1192 34,51803082 
492 23,35218056 892 30,11017813 1272 35,66801452 
592 25,27218096 992 31,6026608   
Данные таблицы рассчитаны по формуле:  
(T) = (1/V)(V/T)P = a0 + a1T + a2T
–2 = 18,210–6 + 1,393310–8T – 0,4122T–2
 
Таблица 17.П [54] 
Первичные данные КЛТР (T) для ВеО. Температура Т дана в K, КЛТР (T) дан в 10–6 K–1. 
T  (T) T  (T) T  (T) 
293 5,5 800 9,5 1500 12,4 
500 8 1100 10.6   
 
Таблица 18.П [77] 
Первичные данные КЛТР (T) для ВеО. Температура Т дана в °C, КЛТР (T) дан в 10–6 K–1. 
T  (T) T  (T) T  (T) T  (T) 
25 0 300 6,55 600 7,67 900 8,62 
50 4,8 350 6,77 650 7,8 950 8,7 
100 5,35 400 7,04 700 7,98 1000 8,85 
150 5,61 450 7,21 750 8,18   
200 6 500 7,37 800 8,28   





Таблица 19.П [51] 
Первичные оцифрованные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, 
удельная теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T Cv(T) 
73,88 2,45 367,81 36,34 1237,45 48,56 
99,65 4,29 399,99 38,18 1291,97 48,79 
112,61 6,35 428,96 40,02 1346,48 48,87 
119,15 8,34 470,74 41,47 1391,37 48,95 
138,52 10,48 512,48 42,55 1445,87 48,88 
154,68 12,47 563,85 43,54 1503,58 48,96 
170,85 14,61 608,79 44,46 1551,68 49,12 
180,60 16,76 653,73 45,31 1602,99 49,20 
190,34 18,67 759,62 46,61 1663,90 49,13 
206,50 20,66 810,94 47,00 1712,01 49,36 
222,67 22,88 865,47 47,46 1760,10 49,36 
232,41 24,79 916,78 47,70 1814,62 49,60 
248,58 26,93 971,31 48,01 1865,91 49,52 
274,35 28,77 1025,83 48,24 1923,63 49,68 
293,72 30,83 1073,92 48,24 1971,73 49,76 
306,67 32,82 1131,65 48,55   
338,86 34,89 1182,95 48,56   
 
Таблица 20.П [67] 
Первичные оцифрованные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, 
теплоёмкость C(T)/T3 в μJmol-1K-4. 
T C(T)/T3 T C(T)/T3 T C(T)/T3 
5,99 64,13 34,39 99,93 68,53 40,13 
7,54 68,07 37,40 93,64 71,05 37,77 
10,03 72,79 39,40 88,92 73,57 35,02 
13,19 79,48 41,65 83,80 76,10 32,66 
14,76 85,77 43,65 79,48 78,12 31,48 
16,83 92,07 45,65 74,75 80,89 27,93 
17,61 95,21 47,65 69,64 83,92 26,36 
18,39 98,75 49,41 66,49 86,45 25,18 
20,45 102,30 52,17 61,77 88,73 24,00 
22,25 106,62 55,18 56,66 91,76 22,03 
25,31 109,38 57,70 53,51 95,81 19,67 
27,60 109,38 59,96 49,18 98,85 18,89 
30,12 106,62 62,73 46,03   






Таблица 21.П [14] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, молярная тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) 
300 41,04 900 49,82 
 
Таблица 22.П [57] 
Первичные оцифрованные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, 
молярная теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1 
T C(T) T C(T) T C(T) 
80,62 14,38 270,31 38,58 1104,95 52,46 
85,36 16,08 279,79 39,34 1152,37 53,02 
99,59 17,78 289,28 39,72 1199,79 53,20 
113,81 19,48 298,76 40,66 1247,22 53,76 
123,30 21,38 350,93 42,92 1299,38 53,94 
132,78 22,89 403,09 44,43 1346,80 54,50 
137,53 24,40 450,52 45,75 1398,97 54,87 
151,75 26,11 497,94 46,69 1446,39 55,24 
156,50 27,43 550,10 47,44 1498,56 55,61 
170,72 28,75 597,53 48,00 1545,98 55,98 
180,21 30,27 654,43 48,74 1598,14 56,35 
184,95 31,40 697,11 49,12 1650,31 56,72 
199,18 32,54 754,02 49,86 1697,73 57,28 
208,66 33,48 801,44 50,23 1745,15 57,46 
218,14 34,62 848,87 50,61 1797,32 58,21 
232,37 35,56 901,03 51,17 1896,91 58,95 
237,11 36,32 948,45 51,54 1996,49 59,88 
246,60 37,45 1000,62 51,72 2096,08 60,63 
265,57 38,02 1048,04 52,28 2195,67 61,56 
 
Таблица 23.П [52] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, теплоёмкость C(T) 
в calmol-1 
T C(T) T C(T) T C(T) 
89,7 3,79 142,9 5,90 225 8,32 
95,8 4,08 81,8 3,49 228,4 8,44 
102,5 4,38 84,2 3,56 231,8 8,41 
109 4,65 167 6,82 277,3 9,27 
116,6 4,94 174,7 7,06 282,5 9,40 
120,1 5,08 183,2 7,31 284,8 9,43 
124,2 5,24 189,7 7,55 286,9 9,53 
128,7 5,45 196,8 7,70 289,1 9,48 
131,2 5,58 204,7 8,00 295,3 9,51 
134,9 5,65 210,8 8,05 297,9 9,64 
139,2 5,80 220,1 8,22   
 
56 
Таблица 24.П [53] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, молярная тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1 
T C(T) T C(T) T C(T) 
298,15 41,09 900 51,19 1500 56,03 
400 44,69 1000 52,06 1600 56,79 
500 46,70 1100 52,89 1700 57,55 
600 48,12 1200 53,69 1800 58,30 
700 49,27 1300 54,48   
800 50,28 1400 55,26   
Данные таблицы рассчитаны по формуле: 
C = 45,322 + 7,306‧10-3‧T – 5,694‧105‧T-2, 298,15 ≤ T ≤1800. 
 
Таблица 25.П [66] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, молярная тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1 
T C(T) T C(T) T C(T) 
250 36,86 800 50,44 1350 54,80 
300 40,53 850 50,88 1400 55,19 
350 42,91 900 51,30 1450 55,58 
400 44,58 950 51,71 1500 55,98 
450 45,84 1000 52,10 1550 56,39 
500 46,83 1050 52,49 1600 56,80 
550 47,64 1100 52,88 1650 57,22 
600 48,33 1150 53,26 1700 57,64 
650 48,94 1200 53,64 1750 58,07 
700 49,48 1250 54,03 1800 58,50 
750 49,98 1300 54,41   
Данные таблицы рассчитаны по формуле:  
C = 53,999 + 7,851‧10-4‧T – 5,868‧105‧T-2 – 127,5‧T-1/2 + 1,9376‧10-6‧T2, 
















Таблица 26.П [50] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, молярная тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1 
T C(T) T C(T) T C(T) 
0 0 20 0,63776 140 24,33791 
1 0,00006 25 1,34885 150 25,822 
2 0,00044 30 2,32746 160 27,23503 
3 0,0015 35 3,4805 170 28,57712 
4 0,00356 40 4,7127 180 29,84907 
5 0,00697 45 5,96519 190 31,05235 
6 0,0121 50 7,21841 200 32,18901 
7 0,01931 55 8,46305 210 33,26145 
8 0,02877 60 9,60646 220 34,27239 
9 0,04142 65 10,71467 230 35,22463 
10 0,05771 70 11,79679 240 36,12103 
11 0,07851 75 12,84915 250 36,96441 
12 0,10484 80 13,87114 260 37,75747 
13 0,13783 85 14,86392 270 38,5028 
14 0,17858 90 15,82948 273,15 38,72809 
15 0,22816 95 16,77004 280 39,20285 
16 0,28755 100 17,68766 290 39,85986 
17 0,3576 110 19,46062 298,15 40,36498 
18 0,43899 120 21,15768 300 40,47596 
19 0,53226 130 22,78307   
 
Таблица 27.П [41] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, теплоёмкость C(T) 
в calmol-1 
T C(T) T C(T) T C(T) 
30 0,6 90 3,9 150 6,44 
40 1,32 100 4,34 160 6,8 
50 1,98 110 4,82 170 7,14 
60 2,56 120 5,26 180 7,48 
70 3,06 130 5,66 190 7,78 














Таблица 28.П [75] 
Первичные оцифрованные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, 
молярная теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1 
T C(T) T C(T) T C(T) 
16,56 1,18 226,82 37,72 673,84 43,84 
29,80 4,06 254,97 38,90 692,05 43,83 
38,08 7,11 286,42 40,07 733,44 44,16 
46,36 10,15 327,82 41,08 764,90 44,15 
59,60 13,20 392,38 42,24 801,33 44,30 
77,81 17,43 437,09 42,73 836,09 44,12 
92,72 20,65 486,76 43,22 879,14 44,11 
117,55 26,23 518,21 43,38 922,19 44,09 
147,35 30,63 561,26 43,37 955,30 44,25 
168,87 32,82 596,03 43,70 991,72 44,24 
201,99 36,03 617,55 43,69   
 
Таблица 29.П [32] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, теплоёмкость C(T) 
в calmol-1K-1 
T C(T) T C(T) T C(T) 
273 9,35 750 12,16 1250 13,10 
300 9,81 800 12,28 1300 13,18 
350 10,42 850 12,38 1350 13,26 
400 10,84 900 12,48 1400 13,34 
450 11,15 950 12,58 1450 13,42 
500 11,40 1000 12,67 1500 13,49 
550 11,59 1050 12,76 1550 13,57 
600 11,76 1100 12,84 1573 13,61 
650 11,91 1150 12,93   
700 12,04 1200 13,01   
Данные таблицы рассчитаны по формуле:  
C = a + b‧T + c‧T
-2= 11,4 + 0,00145‧T – 182400‧T-2, 273 ≤ T ≤ 1573. 
 
Таблица 30.П [2] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, молярная тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) 
298,15 40,2 
T C(T) T C(T) T C(T) 
150 25,86 400 45,33 1000 53,18 






Таблица 31.П [15] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnO. Температура Т дана в К, молярная тепло-
ёмкость C(T) в Jmol-1K-1 
T C(T) T C(T) T C(T) 
100 17,63 800 50,352 1600 56,811 
200 32,37 900 51,206 1700 57,656 
298,15 40,42 1000 52,016 1800 58,523 
300 40,533 1100 52,805 1900 59,41 
400 44,66 1200 53,589 2000 60,319 
500 46,854 1300 54,376 2100 61,252 
600 48,302 1400 55,173 2200 62,207 
700 49,411 1500 55,983 2250 62,694 
 
Таблица 32.П [33] 
Первичные данные КЛТР 1(T) и 3(Т) для ZnО. Температура Т дана в K, КЛТР даны в 10
-6 
K–1 
T  1(T)  3(T) T  1(T)  3(T) T  1(T)  3(T) 
298 6,51 3,02 500 7,36 4,17 750 8,24 4,43 
300 6,52 3,03 550 7,55 4,32 800 8,40 4,34 
350 6,74 3,39 600 7,74 4,43 850 8,54 4,19 
400 6,96 3,70 650 7,91 4,48 900 8,68 3,98 
450 7,16 3,96 700 8,08 4,48    
Данные таблицы рассчитаны по формулам:  
α1 = 6,511‧[1 + 0,693(20)‧10
-3ΔT - 0,230(6)‧10-6(ΔT)2], 
α3 = 3,017‧[1 + 2,56(7)‧10
-3ΔT - 3,37(9)‧10-6(ΔT)2], 
ΔT = T – 298, 298 ≤ T ≤ 900. 
 
Таблица 33.П [47] 
Первичные данные КЛТР a(T) и c(Т) для ZnО. Температура Т дана в K, КЛТР даны в 10
-6 
°C–1 
T  a(T)  c(T) T  a(T)  c(T) T  a(T)  c(T) 
27 6,92 4,25 339 8,25 5,02 515 9,21 5,46 
128 7,30 4,50 349 8,30 5,05 543 9,37 5,53 
225 7,71 4,74 420 8,67 5,22 563 9,49 5,58 
250 7,83 4,80 453 8,85 5,31 619 9,83 5,73 
288 8,00 4,89 504 9,14 5,44    
Данные таблицы рассчитаны по формулам:  
αa = 6,05 + 2,20‧10
-3T + 2,29‧10-6T2, 
αc = 3,53 + 2,38‧10
-3T + 9,24‧10-8T2, 







Таблица 34.П [45] 
Первичные данные КЛТР ||(T) и (Т) для ZnО. Температура Т дана в K, КЛТР даны в 10
–7 
K–1 
T  ||(T)   (T) T  ||(T)   (T) T  ||(T)   (T) 
9 -0,18 -0,09 80 -8,6 -3,8 400 38,2 60,7 
13 -0,59 -0,26 100 -6,2 0,4 500 43,8 71,5 
17 -1,2 -0,6 120 -1,6 6,4 600 47 78,5 
22,5 -2,5 -1,4 150 5 16,9 700 49 81,3 
30 -4,8 -2,7 200 15,1 28,8 800 49,8 83 
40 -7,2 -4,1 250 22,5 39    
60 -8,8 -5,1 300 29,2 47,5    
 
Таблица 35.П [61] 
Первичные данные КЛТР a(T) и c(Т) для ZnО. Температура Т дана в K, КЛТР даны в Å 
T a(T) c(Т) T a(T) c(Т) T a(T) c(Т) 
4,2 3,24824 5,2028 90 3,24817 5,2041 243 3,24912 5,204 
20 3,24826 5,2035 100 3,24821 5,203 270 3,24934 5,2047 
38 3,24826 5,203 120 3,24819 5,2045 294 3,2501 5,2062 
58 3,24822 5,2028 140 3,24826 5,2041 296 3,25002 5,2047 
77 3,24817 5,2036 204 3,24861 5,2044    
85 3,24826 5,2031 220 3,24897 5,2039    
 
Таблица 36.П [78] 
Первичные данные КЛТР ||(T) и (Т) для ZnО. Температура Т дана в K, КЛТР даны в 10
–6 
K–1 
T  ||(T)   (T) T  ||(T)   (T) T  ||(T)   (T) 
90 -0,7 -0,2 150 0,51 1,56 210 1,7 3,46 
100 -0,55 0 160 0,74 1,89 220 1,88 3,78 
110 -0,37 0,27 170 0,95 2,21 230 2,06 4,05 
120 -0,16 0,59 180 1,15 2,53 240 2,24 4,25 
130 0,06 0,92 190 1,34 2,85 250 2,4 4,4 
140 0,29 1,24 200 1,51 3,15 260 2,56 4,5 
 
Таблица 37.П [75] 
Первичные оцифрованные данные КОТР (T) для ZnО. Температура Т дана в K, КОТР дан 
(T) в 10–6 K–1 
T  (T) T  (T) T  (T) 
31,58 -1,17 132,06 2,47 171,29 5,95 
39,23 -1,56 140,67 2,74 177,03 6,08 
60,29 -1,82 152,15 4,21 180,86 6,48 
81,34 -1,67 158,85 5,14 184,69 6,88 
95,69 -0,73 163,64 5,41   







Таблица 38.П [2] 
Первичные данные КЛТР ||(T) и (Т) для ZnО. Температура Т дана в K, КЛТР даны в 10
–6 
K–1 
T  ||(T)   (T) T  ||(T)   (T) T  ||(T)   (T) 
30 -0,48 -0,27 100 -0,62 -0,04 300 2,92 4,75 
50 -0,88 -0,5 200 1,58 2,88    
 
Таблица 39.П [70] 
Первичные оцифрованные данные КТР для наноструктуры ZnО. Температура Т дана в K, 
Vm/V0 дан в m
3 mol–1 
T Vm/V0 T Vm/V0 T Vm/V0 
398,42 1,0031 800,32 1,0077 1198,11 1,0122 
505,05 1,0043 898,74 1,0087 1304,73 1,0135 
603,47 1,0054 1001,26 1,0099 1403,15 1,0146 
701,89 1,0066 1099,68 1,0110 1501,58 1,0156 
 
Таблица 40.П [40] 
Первичные оцифрованные данные КТР для наноструктуры ZnО. Температура Т дана в K, 
Vm/V0 дан в m
3 mol–1 
T Vm/V0 T Vm/V0 T Vm/V0 
506,35 1,0011 900,00 1,0065 1300,00 1,0134 
595,24 1,0024 995,24 1,0078 1395,24 1,0155 
696,83 1,0035 1096,83 1,0095 1496,83 1,0181 
792,06 1,0048 1198,41 1,0112   
 
Таблица 41.П [68] 
Первичные оцифрованные данные КОТР (T) для ZnО. Температура Т дана в K, КОТР дан 
(T) в 10–5 K–1 
T  (T) T  (T) T  (T) 
307,79 1,668 803,79 1,732 1299,79 1,803 
405,68 1,682 908,21 1,746 1400,95 1,817 
506,84 1,693 1002,84 1,761 1498,84 1,832 
617,78 1,707 1100,74 1,773   
705,90 1,719 1201,89 1,788   
 
Таблица 42.П [48] 
Первичные данные КЛТР a(T) и c(Т) для ZnО. Температура Т дана в K, КЛТР даны в Å 
T a(T) c(Т) T a(T) c(Т) T a(T) c(Т) 
293 3,2494 5,2038 463 3,2532 5,2072 523 3,2543 5,2082 
300 3,25 5,2078 473 3,2533 5,2073 622 3,2569 5,2141 
373 3,2514 5,205 493 3,2536 5,2076 623 3,2563 5,2112 








Таблица 43.П [58] 
Первичные оцифрованные данные КТР для ZnО. Температура Т дана в K, Vm/V0 дан в m
3 
mol–1 
T Vm/V0 T Vm/V0 T Vm/V0 
5,80 1,00016 471,54 1,00463 775,55 1,01015 
46,29 1,00048 506,27 1,00503 810,29 1,01079 
133,05 1,00103 546,80 1,00575 856,61 1,01159 
176,44 1,00143 578,65 1,00639 888,49 1,01248 
300,82 1,00247 622,08 1,00719 929,03 1,01336 
358,67 1,00295 662,61 1,00791 952,22 1,01408 
396,29 1,00351 703,14 1,00855 987,00 1,01504 
436,81 1,00407 740,79 1,00935   
 
Таблица 44.П [63] 
Первичные данные КЛТР a(T) и c(Т) для ZnО. Температура Т дана в K, КЛТР даны в 10
-6 
°C–1 
T  a(T)  c(T) T  a(T)  c(T) T  a(T)  c(T) 
25 -0,22 -0,379 300 4,898 2,933 900 8,788 5,173 
50 -0,516 -0,846 350 5,602 3,418 1000 8,977 5,257 
75 -0,449 -0,873 400 6,19 3,797 1200 9,237 5,369 
100 0,033 -0,558 450 6,684 4,095 1400 9,403 5,439 
150 1,572 0,505 500 7,099 4,331 1600 9,514 5,485 
200 2,967 1,511 600 7,743 4,673 1800 9,591 5,518 
250 4,044 2,31 700 8,204 4,901 2000 9,648 5,541 
298 4,867 2,911 800 8,539 5,059 2200 9,69 5,558 
 
Таблица 45.П [75] 
Первичные оцифрованные данные теплоемкости С(T) для ZnS типа вюрцит. Температура Т 
дана в К, удельная теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
21,52 1,69 238,41 31,95 559,60 42,01 
41,39 5,24 274,83 34,31 596,03 42,17 
59,60 8,96 311,26 36,00 634,11 42,50 
74,50 11,84 349,34 37,51 682,12 42,99 
91,06 14,88 385,76 38,68 736,76 43,31 
110,93 17,08 403,97 39,35 774,83 43,30 
124,17 19,28 428,81 39,85 807,95 43,45 
139,07 21,31 456,95 40,18 839,40 43,61 
165,56 25,20 481,79 40,85 902,32 43,59 
190,40 27,39 501,66 41,19 922,19 43,76 









Таблица 46.П [79] 
Первичные оцифрованные данные теплоемкости С(T) для ZnS типа вюрцит. Температура Т 
дана в К, молярная теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
311,38 46,12 906,19 53,14 1504,99 56,17 
403,19 48,83 1005,99 53,62 1600,80 56,49 
506,99 50,27 1105,79 54,10 1704,59 56,97 
610,78 51,22 1205,79 54,57 1804,39 57,45 
706,59 52,02 1305,39 55,05 1904,10 57,77 
814,37 52,66 1405,19 55,53 2000,00 58,24 
 
Таблица 47.П [39] 
Первичные оцифрованные данные теплоемкости С(T) для ZnS типа сфалерит. Температура 
Т дана в К, молярная теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
12,05 1,09 142,17 34,43 626,51 50,48 
26,51 4,99 166,27 38,02 701,21 50,95 
31,33 7,79 214,46 41,91 739,76 50,95 
43,37 10,59 240,96 43,78 812,05 51,42 
50,60 13,09 274,70 45,50 889,16 51,42 
62,65 16,20 330,12 47,52 980,72 51,42 
69,88 18,07 395,18 48,46 1038,55 51,10 
79,52 21,03 445,78 48,92 1065,06 51,26 
86,75 23,06 508,43 49,55   
113,25 28,67 568,68 50,17   
 
Таблица 48.П [2] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnS типа вюрцит. Температура Т дана в К, мо-
лярная теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) 
298,15 45,5 
T C(T) T C(T) T C(T) 
20 1,67 150 34,43 600 52,38 
40 8,2 250 43,26 1000 55,48 
80 19,83 400 49,41   
Таблица 49.П [15] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnS типа вюрцит. Температура Т дана в К, мо-
лярная теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
100 25,33 800 52,62 1600 56,74 
200 40,51 900 53,22 1700 57,21 
298,15 45,88 1000 53,78 1800 57,67 
300 45,95 1100 54,31 1900 58,14 
400 48,66 1200 54,81 2000 58,59 
500 50,15 1300 55,31 2100 59,05 
600 51,17 1400 55,79   
700 51,96 1500 56,27   
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Таблица 50.П [74] 
Первичные оцифрованные данные теплоемкости С(T) для ZnS типа сфалерит. Температура 
Т дана в К, молярная теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
297,01 45,69 586,83 49,80 922,16 51,47 
361,68 47,06 697,01 50,10 1032,34 52,08 
474,25 48,27 807,19 51,02 1144,91 55,13 
 
Таблица 51.П [37] 
Первичные данные теплоемкости С(T) для ZnS типа вюрцит. Температура Т дана в К, мо-
лярная теплоёмкость C(T) в mJmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
2,45 1,46 6,00 21,76 9,22 89,60 
2,84 2,30 6,53 28,93 9,42 100,90 
3,84 5,57 7,15 37,46 9,86 120,00 
4,31 7,92 7,59 46,92 10,36 139,40 
5,14 13,50 8,05 57,09 11,44 203,30 
5,69 18,43 9,04 83,87   
 
Таблица 52.П [69] 
Первичные оцифрованные данные теплоемкости С(T) для ZnS типа сфалерит. Температура 
Т дана в К, молярная теплоёмкость C(T) в mJmol-1K-1. 
T C(T) T C(T) T C(T) 
3 2,67 6 21,5 9 82,9 
4 6,33 7 35,3 10 124 
5 12,4 8 54,7 12 249 
 
Таблица 53.П [75] 
Первичные оцифрованные данные КТР (T) для ZnS типа вюрцит. Температура Т дана в K, 
(T) дан в 10–6 K–1 
T  (T) T  (T) T  (T) 
30,62 -1,44 89,95 2,31 150,24 10,97 
39,23 -2,10 99,52 3,78 160,77 11,91 
50,72 -1,82 110,05 5,91 170,34 12,58 
59,33 -0,49 120,57 7,11 179,90 13,38 
69,86 0,58 131,10 8,44   







Таблица 54.П [42] 
Первичные данные КЛТР α(T) для ZnS типа сфалерит. Температура Т дана в °C, α(T) дан в 
10–6 K–1 
T α(T) T α(T) T α(T) 
-180 1,2 -40 5,9 100 7,3 
-160 2,2 -20 6,3 120 7,4 
-140 3,1 0 6,6 140 7,4 
-120 3,9 20 6,8 160 7,5 
-100 4,6 40 7 180 7,6 
-80 5,1 60 7,2 200 7,7 
-60 5,5 80 7,3   
 
Таблица 55.П [65] 
Первичные данные КЛТР α(T) для ZnS типа сфалерит. Температура Т дана в K, α(T) дан в 
10–6 K–1 
T α(T) T α(T) T α(T) 
100 1,6 500 7,9 1000 9,6 
200 4,8 600 8,3 1100 10 
293 6,8 700 8,6 1200 10,3 
300 6,9 800 9   
400 7,5 900 9,3   
 
Таблица 56.П [44] 
Первичные оцифрованные данные КОТР (T) для ZnS типа вюрцит. Температура Т дана в 
K, (T) дан в 10–6 K–1 
T  (T) T  (T) T  (T) 
112,21 11,99 498,70 24,09 894,55 27,81 
205,71 19,06 601,56 25,05 994,29 28,65 
302,34 21,58 698,18 26,01 1090,91 29,25 
402,08 22,77 797,92 26,97 1193,77 29,97 
 
Таблица 57.П [22] 
Первичные данные КЛТР ||(T) и (Т) для ZnS типа вюрцит. Температура Т дана в K, 
КЛТР даны в 10–6 K–1, где ||(T) = (Т). 
T  ||(T),  (Т) T  ||(T),  (Т) T  ||(T),  (Т) 
80 1,2 150 3,5 240 5,6 
90 1,6 160 3,8 260 5,8 
100 2 170 4,1 280 6 
110 2,3 180 4,4 300 6,1 
120 2,6 190 4,7 1000 6 
130 2,9 200 5   
140 3,2 220 5,3   
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Таблица 58.П [60] 
Первичные оцифрованные данные КТР для ZnS типа вюрцит. Температура Т дана в °C, 
dL/L0 дан в 10
–3
 
T dL/L0 T dL/L0 T dL/L0 
17,84 -0,07 298,24 0,28 933,08 1,49 
47,26 -0,19 349,92 0,39 964,09 1,55 
78,21 -0,22 442,93 0,57 989,18 1,59 
103,28 -0,23 556,60 0,76 1005,44 1,66 
138,72 -0,15 689,47 1,01 1018,81 1,82 
166,79 -0,07 810,52 1,23 1033,73 2,13 
208,16 0,07 874,03 1,38   
250,99 0,18 910,94 1,46   
 
Таблица 59.П [74] 
Первичные оцифрованные данные КЛТР α(T) для ZnS типа сфалерит. Температура Т дана в 
K, α(T) дан в 10–6 K–1 
T α(T) T α(T) T α(T) 
92,62 1,24 251,19 6,28 410,33 7,42 
111,11 2,19 271,83 6,62 431,01 7,51 
133,72 3,17 292,49 6,80 453,36 7,60 
152,23 3,90 313,15 7,02 472,36 7,69 
172,82 4,60 331,74 7,23 672,92 8,61 
191,37 5,09 352,42 7,29 952,13 9,28 
212,00 5,49 373,11 7,32 1173,36 10,26 
232,62 5,92 393,79 7,38   
 
Таблица 60.П [69] 
Первичные данные КЛТР α(T) для ZnS типа сфалерит. Температура Т дана в K, α(T) дан в 
10–8 K–1 
T α(T) T α(T) T α(T) 
3 -0,02 9 -0,37 20 -12,4 
4 -0,02 10 -0,58 22 -16,3 
5 -0,04 12 -1,41 24 -20,4 
6 -0,08 14 -3,04 26 -24,6 
7 -0,14 16 -5,44 28 -28,9 







Таблица 61.П [71] 
Первичные данные КЛТР α(T) для ZnS типа сфалерит. Температура Т дана в K, α(T) дан в 
10–8 K–1 
T α(T) T α(T) T α(T) 
3 -0,02 11 -1,41 19 -28,9 
4 -0,01 12 -3,04 20 -31,6 
5 -0,04 13 -5,44 22 -32 
6 -0,08 14 -8,55 75 60 
7 -0,135 15 -12,4 85 90 
8 -0,23 16 -16,3 283 636 
9 -0,37 17 -20,4   
10 -0,58 18 -24,6   
 
Таблица 62.П [62] 
Первичные данные параметров решётки a0, c0 ZnS типа вюрцит. Температура Т дана в K, a0, 
c0 даны в Å 
T a0 c0 T a0 c0 
36 3,8187 6,2557 77 3,8187 6,2561 
64 3,8183 6,2552 243 3,8212 6,2589 
 
Таблица 63.П 
Сглаженные значения молярной теплоемкости С(T) и КОТР (T) для ВеО. Температура Т 
дана в К, теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1, КОТР β(T) в 10–6 К–1. 
T C(T) β(T) T C(T) β(T) T C(T) β(T) T C(T) β(T) 
10 0,003 -0,32 280 23,82 14,00 1150 50,89 31,27 2050 56,28 41,04 
20 0,03 -0,30 300 25,97 15,95 1200 51,28 31,88 2100 56,51 41,56 
30 0,09 -0,29 350 30,26 18,46 1250 51,63 32,43 2150 56,73 42,08 
40 0,20 -1,50 400 33,78 20,35 1300 51,99 32,99 2200 56,95 42,60 
50 0,39 -2,02 450 36,39 21,66 1350 52,33 33,54 2250 57,18 43,11 
60 0,68 -1,26 500 38,75 23,25 1400 52,65 34,00 2300 57,39 43,62 
70 1,08 -1,20 550 40,68 24,17 1450 52,96 34,58 2350 57,64 44,13 
80 1,61 -1,17 600 42,27 25,08 1500 53,27 35,26 2400 57,86 44,66 
90 2,23 -1,06 650 43,65 25,65 1550 53,58 35,76 2450 58,12 44,91 
100 2,95 -0,53 700 44,78 26,23 1600 53,89 36,27 2500 58,33 45,33 
120 4,64 0,71 750 45,77 26,85 1650 54,18 36,80 2550 58,56 45,90 
140 6,77 2,12 800 46,65 27,47 1700 54,49 37,34 2600 58,79 46,28 
160 9,22 3,58 850 47,38 27,99 1750 54,78 37,67 2650 59,01 47,03 
180 11,81 5,28 900 48,11 28,51 1800 55,06 38,31 2700 59,26 47,54 
200 14,36 6,84 950 48,74 29,07 1850 55,31 38,89 2750 59,51 48,35 
220 17,02 8,52 1000 49,37 29,64 1900 55,57 39,47 2800 59,78 49,17 
240 19,52 10,41 1050 49,93 30,22 1950 55,82 40,00 Tm 69,59 50,60 






Сглаженные значения молярной теплоемкости С(T) и КОТР (T) для ZnO. Температура Т 
дана в К, теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1, КОТР β(T) в 10–6 К–1. 
T C(T) β(T) T C(T) β(T) T C(T) β(T) T C(T) β(T) 
10 0,06 -0,07 220 34,43 9,44 850 51,11 22,90 1600 56,69 31,45 
20 0,68 -0,47 240 36,12 10,45 900 51,33 23,55 1650 56,97 31,99 
30 2,95 -1,10 260 37,76 11,60 950 51,85 24,20 1700 57,53 32,73 
40 5,43 -1,56 280 39,27 12,61 1000 52,12 24,79 1750 57,77 33,12 
50 7,84 -1,96 300 40,64 13,68 1050 52,73 25,36 1800 58,38 33,70 
60 11,03 -2,23 350 43,15 15,75 1100 52,96 26,00 1850 58,65 34,23 
70 12,77 -2,29 400 44,93 16,68 1150 53,47 26,76 1900 59,18 34,99 
80 14,54 -2,03 450 46,09 17,13 1200 53,72 27,23 1950 59,46 35,37 
90 16,27 -1,71 500 47,02 17,99 1250 54,20 27,99 2000 59,98 36,12 
100 17,92 -0,78 550 47,87 18,43 1300 54,48 28,52 2050 60,52 36,79 
120 21,66 1,01 600 48,70 19,69 1350 54,93 29,00 2100 60,94 37,42 
140 24,66 2,96 650 49,40 20,37 1400 55,27 29,47 2150 61,41 37,99 
160 27,85 5,02 700 49,89 21,12 1450 55,66 30,12 2200 61,88 38,72 
180 30,48 6,42 750 50,32 21,69 1500 56,06 30,59 Tm 62,69 39,72 
200 32,75 7,90 800 50,54 22,00 1550 56,40 31,02    
 
Таблица 65.П 
Сглаженные значения молярной теплоемкости С(T) и КОТР (T) для ZnS. Температура Т 
дана в К, теплоёмкость C(T) в Jmol-1K-1, КОТР β(T) в 10–6 К–1. 
T C(T) β(T) T C(T) β(T) T C(T) β(T) T C(T) β(T) 
10 0,12 -0,02 140 32,03 9,88 450 48,32 23,22 1000 53,46 28,72 
20 1,67 -0,66 160 35,22 11,65 500 49,33 23,90 1050 53,83 29,17 
30 7,79 -1,08 180 36,98 13,29 550 49,99 24,44 1100 54,20 29,62 
40 10,27 -2,10 200 38,54 14,70 600 50,33 24,98 1150 54,45 30,03 
50 11,84 -1,82 220 39,99 15,90 650 50,66 25,44 1200 54,69 30,43 
60 16,74 -0,49 240 41,51 16,80 700 51,00 25,91 1250 54,94 30,76 
70 19,11 0,58 260 42,56 18,22 750 51,38 26,44 1300 55,18 31,26 
80 20,43 2,49 280 43,54 19,23 800 51,75 26,98 1350 55,42 31,68 
90 23,13 3,61 300 44,56 20,24 850 52,25 27,55 1400 55,66 32,12 
100 25,33 4,86 350 46,25 21,88 900 52,75 28,12 1450 55,94 32,54 









Основные физические свойства ZnS, ZnO и ВеО  












25,01158 81,408 97,474 
Плотность  , г∙см-
³ 
3,01 5,61 4,09 
Температура 
плавления Tm, K 











бая , K 
 1050  700  550 
 
